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EIN PROGRAMM ZUR BERECHNUNG
DER SPALTPRODUKTABLAGERUNG
von
K.-D. Ehrhardt
KURZFASSUNG
Im vorliegenden Bericht wird ein Programm zur Berechnung der Spaltprodukt-
ablagerung bei Coreaufheizstörfällen in gasgekühlten Hochtemperatürreaktoren
vorgestellt. Der Bericht umfaßt die Beschreibung des physikalischen Modells
und seiner Realisierung. ''"'• "
P L A T O
A PROGRAM FOR THE CALCULATION
OF PLATEOUT
by
K.-D. Ehrhardt
ABSTRACT
In the following report a program for the calculation of the plateout
in a steam generator of a HTR in case of heat-up-accident is presented
The report contains both the description of the model as well as its
realization.
Danksagung
Ich danke Herrn H. Krohn für zahlreiche nützliche Diskussionen. Darüber-
hinaus haben er und die Herren W. Jahn und W. Rehm mir durch die Bereit-
schaft, mit den Programmen ACORDE, FRESCO und THERMIX die erforderlichen
Eingabedaten zu berechnen, sehr geholfen.
Bei Herrn G. Meister bedanke ich mich für seine Hinweise zum Manuskript,
für die Überlassung der Stoffwertunterprogramme und seinem Interesse an
meiner Arbeit. Frau W. Tietz danke ich für das Schreiben des Manuskripts
Inhaltsverzeichnis
Programmkenndaten (Zusammenfassung)
Aufgabenstellung 1
Aufgabenlösung ' 8
Programmaufbau 20
Daten 23
Anwendungshinweise 27
Installierung und Test des Programms 60
Anhang A - AI
Anhang B B1
Anhang C C1
PROGRAMMKENNDATEN
mich DIN Gti 2JÜ. Austin? . 01/lü81
Piogr;imr»injm<;(n)
PLATO PFograminsystem
Vjriantunbuieichnurtg Vürsionsbe/etchnuny
Version 1.00
«rste Version freigegeben Oktober 1 981 dkluelle Version freigegeben flktohpr 1 QR1
Deskriptoren
Plateout, gasgekühlter Hochtemperaturreaktor, Coreaufheizstb'rfall
Aufgabe (Kurzbeschreibung, ggf. Beispiel, fachbezogene Ein- und Ausgabe, Methoden, Vorschriften, Besonderheiten)
Berechnung des (Cs-) Plateouts in einem Dampferzeuger eines gasgekühlten
Hochtemperaturreaktors bei Coreaufheizstörfällen.
Ei ngabegrb'ßen: Länge des Dampferzeugers(DE), Durchmesser der DE-Rohre, freie
*D'*J •—*—
StrÖmungsflä'che, Anzahl der DE-Rohre; Adsorptions- u. Sublimationsenergie,
Penetrationskoeffizient, Zerfallskonstante; Systemdruck, Temperatur- und
Geschwindigkeitsverteilung im DE während des Störfalls, Spaltproduktfluß in
den DE hinein während des Störfalls.
Ausgabegrößen:Profi l der Spaltproduktkonzentration im Kühlgas, des Bedeckungs-
grades und der Desorptionskonstanten; Spaltproduktfl-uß aus dem DE heraus,
Menge der adsorbierten Atome.
Physikalisches Verfahren: Konvektion gekoppelt mit Adsorption von Metall-
dämpfen; Lit.: N. Iniotakis, IB-3-79/IRB; O.Baba,in:Summary Report of Specialists
Meeting on Coolant Chemistry, Plate-out and Decontamination in Gas-cooled
Reactors, Julien 2.-4.12.1980, S. 44ff.
Numerisches Verfahren:
Konvektionsgleichung: implizites Differenzenverfahren
Adsorptionsgleichung(nichtlineare gewöhnl. DG1.): iterierendes, implizites
Differenzenverfahren mit Exponentialanpassung; Lit.: G.Meister, Computing 13,
327-352(1974).
Bemerkungen: Es handelt sich um ein schnelles Verfahren, das für Störfall- •
ablaufe bis ca. 1000 h geeignet ist. Diffusionsprozesse in den Wandmaterialien
sind nicht berücksichtigt. ""*'
Ein Teil der Eingabedaten (Temperatur- und Geschwindigkeitsverteilungen .sowie
der Spaltproduktfluß) wird durch die Programme ACORDE, FRESCO und THERMIX er-
zeugt.
Gerätebedarf
Programmgröße Virtueller Speicher: zwischen 148 und 156 kB; Systemspeicher: zwischen
32Q und 392 kB . Länge der Loadmodulen 8R kB
Programmbedarf Betriebssystem
Unterprogramme
?REAL1 u. ZREAL2 aus IMSL (Sedition); Systemroutine MASKE
Sonstige Programme
Programmier-
sprachen
Sprache. Sprachumfang, Anzahl der Anweisungen
FORTRAN: IBM-H-EXTENDED ; ca. 840 Statements zuzügl . 820 Kommentare
IBM-Assembler : 40 Statements (zuzügl. Kommentare )
iy$feem»370/FORTRAN H-EXTENDED (ENHANCED), Version 1.3.0 vom 1.5.1980;
U kl,» TXuFOO
Betriebsarten Stapelbetrieb Dialogbetrieb Realzeitbetrieb Sonstige Betriehsari
Dateien
:T05F001
T06F001
:T09F001
:T10F001
rT11F001
Beieichung,
Verwendungszweck
Standardeing.
Standardausg.
Eing.Temperat
u. Geschwind!
Resultate,
Restart
Hing. SP-Konz
weitere Dateien nach Benut
Datenträger
. MSS/Platte
j. -/Band
MSS/Platte
. MSS/Platte/
"Bind
verwünsch ; (*
im
Klartext
Klartext
Internformat
Internformat
Internformat
Dareiorganisation
sequentiell
sequentiell
physikalischfsequentiell
Zugridirekter
Schlüssel
physikalisch
= Default, kann umgesetzt Werden.
Zugriffsart
iff mit
sequentiell
Konventionen Die Urheberrechtsbestimmungen bzgl. der IMSL-Routinen sind gegebenen-
falls zu beachten.
Zuständigkeiten
(Anschriften)
Entwicklung
X.-D.Ehrhardt,-ISE/Abt^i.
Vertrieb
ysfl.Ehrhardt, R.Finken, ISF/Abt.I
.Weitere QlwicJclung. /«LJ.
 TK.-D.Enrnarat, ISF/Abt. I
Unterlagen Kombiniertes Programmier- u. Anwendungshandbuch (Jül-Spez )
Installierungen Hersteller
IBM 3033 U08
BPIriebssysiern
MVS/JES2
Anzahl
* für den WATFIV-Compiler(V2LO, März 1980) sind Anpaßroutinen vorhanden
** es sind nur WATFIV(V2LO) kompatible Anweisungen verwendet
Funktion und Aufbau des Programms
1. Aufgabenstellung
1.1 Beschreibung
Bei gasgekühlten Hochtemperaturreaktoren werden Spaltprodukte (SP)
durch das Kühlgas (He) aus dem Core heraus in den gesamten Primärkreis-
lauf transportiert. Im Normalbetrieb beträgt der Strom der Cs-Atome
bei einem PNP-500-Reaktor etwa 1015 Atome/sec. Bei Coreaufheizstör-
fallen kann dieser Fluß um mehrere Größenordnungen zunehmen.
Das Programm PLATO berechnet die Ablagerung metallischer SP (wobei '
sich die vorliegende Version auf Cäsium beschränkt) in den Dampferzeugern
(DE). Das zugrunde gelegte Modell benutzt einen Geradrohr-DE, jedoch
ist das Programm im Rahmen der Unsicherheiten in den vorhandenen Ein-
gabedaten auch für andere DE-Typen verwendbar.
Der Einfluß von Staub und Kondensationseffekten wird nicht berücksich-
tigt. Die Temperaturverteilung im Gas und an der Wand sowie der SP-
Strom werden durch andere Programme* off-line zur Verfügung gestellt.
ACORDE : G. Meister, Jül-Bericht in Vorbereitung
THERMIK,: K. Petersen, H. Barthels, G. Breitbach,
Reaktortagung 1976
FRESCO : H. Krohn, R. Finken, M, Haben, Jül-Bericht in
Vorbereitung
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1.2 Jl]eoretische_Grund1agen
In Anlehnung an /1,2/ wird folgendes Modell zugrunde gelegt:
Die Dampferzeugerrohre werden als voneinander unabhängige Oberflächen
angesehen. An jeder dieser Oberflächen wird der SP-Fluß in drei Zonen
betrachtet:
r*-w»" *.T • \*v^ ••
w$8SJUM
I^n?®?
^^ 1üi
•WÄ-frÄ i^öä1
n(x,t)
nw(x,t) i h ( n - n w )
Zone 1:
Zone 2:
Zone 3:
Gebiet der GasstrÖmung mit einer SP-Konzentration n(x, t).
Diese wird radial als konstant angenommen.
Obergangsschicht, in der sich die Konzentration in radialer
Richtung linear ändert.
Randschicht mit einer Dicke, die einer mittleren freien
Weglänge der SP entspricht, unmittelbar über der Wand.
Hier herrscht eine SP-Konzentration-n (x, t).
w
Die Wand selbst ist mit einer Schicht der Oberflächenbedeckung ^" aus
SP-Atomen bedeckt.
Der Strom der SP auf die Wand wird proportional zur Konzentration n
w
der Auftreffgeschwindigkeit Vj_(aus der kinetischen Gastheorie) und
einem Haftkoeffizienten t( angesetzt. Von diesem Strom kann der Anteil
(1-ß) direkt in die Wand eindringen. Der Strom der Spaltprodukte von
der Oberfläche weg ist proportional der Desorptionskonstanten v und
dem Bedeckungsgrad 5-.
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Die Desorptionskonstante'v ist vom Bedeckungsgrad "^ abhängig. Dabei
wird folgendes Bild zugrunde gelegt, das nach Langmuir /2a/für die
Sorption von Metallen auf Metallen zutreffend ist: Im Falle des Be-
deckungsrades G" = 0 wird die Sorption durch die Sorptionsenergie Q
bestimmt, in Falle des Bedeckungsgrades <** = 1 spielt nur noch die Sub-
limationsenergie Q eine Rolle. Zwischen diesen beiden Extrema wird eine
lineare Variation angenommen:
Q CG") = Q0 - (Q0 - Qste-
Aus der Kinetik aktivierter chemischer Prozesse folgt dann (Elovich-Be-
ziehung) mit einer temperaturabhängigen Konstanten ^
$ =%(T) exp (- Q0/RT)-exp (QQ - Qs) 6"/RT) '
Für die Beschreibung von n wird eine Konvektionsgleichung zugrunde ge-
legt. Dabei ist zu beachten, daß sich die Geschwindigkeit des Kühlgases
bei Abkühlung aufgrund der Dichteänderung des He ändert, obwohl der He-
Massenstrom, konstant bleibt.
Insgesamt erhält man:
= - h i (n - n) - ^ n - v (x. t) - n (x, t ) * (1)w
G t *
- h (n - nw) = + ( < S - ) < T M 0 - o ( v ^ nw (2)
dt
(x, t) - • - ß n (x, t)/Mn (3)
w o
mit:
h (x, t) StoffÜbergangskoeffizient
M Anzahl der Atome Adsorbat für w = 1o
je cm2 tatsächlicher Oberfläche
(M = 4.8 • 1014Atome/cm2 bei Rauhigkeit = 1)
<X* = 3.63 * 103 l/T/Massenzahl
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0 geometrische Oberfläche aller DE-Rohre je Längeneinheit
V Gasvolumen im Kühl gas je Längeneinheit
A Zerfallskonstante
Zur Berechnung von h werden die entsprechenden Ausdrücke aus Ref. /3/
und /4/ entnommen, die Formeln für Dichte und Viskosität entstammen /5/
Rp
^r
5
h
- v • ?/u • " dgas, -* /M
 2
M
J D
T 1 65
P rV\J «^ Q^/ n ifiR° - f > • ^-J'0>5
1000 P
= 0.037 • Re"0'2
D Re - Sc - 5
| r
1 0 ?57 • ( + 0 25)
y M
T 0.45
- - . 1.3 - f G )
12.7 -
M Viskosität des He £g cm" sec" J
^
_f Dichte des He [g cm" ]
D Diffusionskoeffizient des SP im Kühlgas [cm2 sec" J
d Rohrdurchmesser rcmj
M Masse des SP in [g/Mol]
T« Gastemperatur
Wandtemperatur
Re Reynoldszahl
Sc Schmidtzahl
p Druck [bar]
v Gasgeschwindigkeit rcm/sec|gas *~ -J
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G^ltyQgsbereich
Es ist vorausgesetzt, daß sich die Geometrie des Systems sowie die
Materialeigenschaften der Wandmaterialien, des Kühlgases und der SP
während eines Programmlaufs nicht ändern. Eine SP-Freisetzung aus den
DE-Wänden ist nicht vorgesehen; eine SP-Ablagerung jn_ den DE-Wänden
ist im Rahmen eines Penetrationsmodells in Form einer unendlichen Senke
berücksichtigt. Effekte, die durch Staub bedingt sind, werden nicht
behandelt.- Eventuelle Oberflächenschichten (z.B. Oxide) auf den DE-
Rohren werden als unveränderlich während eines Programmlaufs angenom-
men, da sie die Materialeigenschaften ändern könnten. (Solche Änderun-
gen werden für Coreaufheizstörfalle bis 1000 h nicht erwartet.)
Eine Umkehr der Strömungsrichtung ist zulässig; die Stoffübergangszahl
wird stets nach derselben Vorschrift berechnet.
Die vorliegende Programmversion ist auf das SP Cäsium beschränkt; eine
Ausweitung auf andere SP, die ein gleiches Sorptionsverhalten zeigen,
ist durch einfache Modifikationen im Quelltext möglich, falls die er-
forderlichen Daten (insbesondere is (T)) vorliegen.
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1.4 Maßeinheiten
Länge
Zeit
Temperaturen
Druck
Geschwindigkeit
StoffÜbergangskoeffizent
Radialgeschwi ndi gkei t
Desorptionskonstante
Konzentration
Mo
Zerfallskonstante
Adsorptions-, Sublimations-
energie
allgemeine Gaskonstante
cm
sec
°C (eine Umwandlung in K erfolgt nur
temporär, falls erforderlich)
bar
cm sec"
cm sec"
cm sec
sec'1
_3
Atome cm
_?
Atome cm
sec"
cal rnol"
cal mol"1 K"1
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2. Aufgabenlösung
2.1 Allgemeines
Alle nichtganzzahl-rgen Größen werden als 64-bit-Gleitkommazahl darge-
. stellt. (Ausnahme: im Interfaceprogramm TADAP werden 32-bit-Gleitkomma-
zahlen eingelesen und zur Weiterverarbeitung an 64-bit-Gleitkommazahlen
übergeben.)
Die Strömungsrichtung wird mit x bezeichnet. Die Numerierung der Rohr-
segmente erfolgt nach dem in untenstehender Figur gegebenen Schema.
Segment Nr. Z ist fest mit dem Kaltgasende des DE (bezogen auf die nor-
male Strömungsrichtung) verbunden.
C o r e DE
normale Strömunqsrichtunq
Segment 2
Segment 3
Segment "ixmax"
"ix max" ist dabei die um Eins erhöhte Anzahl Rohrsegmente (Maschen).
Es können bis zu 97 äquidistante Rohrsegmente behandelt werden.
Bei normaler Strömungsrichtung ("standard flow sense") erhält das
(virtuelle) Segment "ix max + 1" die Eintrittskonzentration, bei umge-
kehrter Strömungsrichtung ("inverse flow sense") enthält das (virtuelle)
Segment 1 die Eintrittskonzentration. Die Eintrittskonzentration wird
aus der Gasgeschwindigkeit in der ersten realen Masche (d.h."ix max"
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bzw. "2") und dem extern berechneten SP-Strom berechnet.
Der Austrittsstrom wird aus der Gasgeschwindigkeit und der Gaskon-
zentration im letzten durchflossenen Segment (d.h. "2" bzw. "ix max")
berechnet.
Das Interfaceprogramm TADAPx'paßt die x- und t-Struktur der extern be-
rechneten Daten an die im PLATO benötigte Struktur an. Es wird lediglich
eine äquidistante Aufteilung in x-Richtung sowie ein gleicher Zählsinn
vorausgesetzt.
Für Zeit, Geometriedaten, Energie und Konzentration sind nur nicht-
negative Werte zulässig. Eine Gültigkeitsprüfung erfolgt nicht.
In der vorliegenden Version sind negative Geschwindigkeiten nicht zu-
lässig, der Strömungssinn wird vom Flag "natcoji" gesteuert. Der Wert
"false" für "natcon" entspricht dem normalen Strömungssinn.
Die Zeitdiskretisierung erfolgt mit einer Schrittweite, die durch die
Dateneingabe spezifiziert ist. Eine automatische Schrittweitensteuerung
erfolgt nicht.
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2.2 Algorithmus
Aus 61. (2) erhält man sofort
h n
W h + <**
Einsetzen in (1) bzw. (3) liefert
V h +dl* V h + *(
L_
 n
MQ h
Unter Verwendung der Abkürzung A - B , und -K - (s.u.) er-
hält man durch Diskretisierung
n n+1 - n n o. < v n+1n n+1- vn+1nn+!
"x "x _ .
 + B ty n+1 c-n+1 vx "x x-1 x-1
» 4. " x,n+1 x,n+1 x x . ^ „
und weiter
n n * vn+1 nn+1 Ä t * R
n = "x
 +
 Vl nn-1 AlT + B«
A * + vyn+1x
FUr "^ erhält man durch Integration unter der Annahme, daß die
Variation der effektiven Desorptionskonstanten r n+ und des ein-
A
fallenden Teilchenstroms während eines Zeitschritts vernachlässigbar
ist, sofort
- 9 b -
/ n+1Einsetzen dieses Ausdruckes in die Beziehung für n liefert den
~A
endgültigen Ausdruck:
;"
 exP(- rx,rHl
x l 1 -
-1
Da v eine nichtlineare Funktion von ^" ist, muß n iterativ gelöst
A
werden..Die dazu benutzte Vorgehensweise ist im weiteren beschrieben.
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Die Lösung des Differentialgleichungssystems erfolgt je nach Strömungs-
richtung im Unterprogramm RUNP (normaler Strömungssinn) bzw. im Unter-
programm RUNNAT (inverser Strömungssinn) nach demselben Verfahren. Die
getrennte Behandlung stellt die korrekte Berücksichtigung der Strömungs-
richtung sicher.
Die Lösung erfolgt derart, daß die Segmente in Strömungsrichtung nach-
einander abgearbeitet werden. Innerhalb eines Segments geschieht die
Lösung in drei Schritten.
Unter Verwendung der Desorptionskonstantent/ , die im entsprechenden
A
t
Segment zum vorhergehenden Zeitschritt n berechnet wurde, wird eine
(vorläufige) Konzentration n^+ bestimmt. Für den Bedeckungsgrad wird
Mdabei ein aus §" und der Sorptionsgleichung aktualisierter Wert benutzt
x x - ""-l * Bx.n+1
x 1 -
mit den Abkürzungen:
L. n+1
Ax,n+1
- + A t^)(h + * ) M .x ^x x,n+1* " x x o x,n /
n+1
Bx>n+r
 ;
 n - < + « * - < •
 M
°
X X
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x,n
Anmerkung: Der Index
 x_- bezeichnet das letzte vorher durchströmte Seg-
ment und bedeutet somit nicht unbedingt die in Kapitel 2.1 eingeführte
Segmentnumerierung.
SebciitJ
Mit der Konzentration 7T n+ wird der Bedeckungsgrad S"n+ und die zuge-
X . «4.1 •
hörige Desorptionskonstante V berechnet:
n+1 ,
n i x nx 1-exp(-rY «., ^  .
6XpK,n ^  + * .... — —^ "xn+1 *
Daraus wird berechnet:
rx,n+1 ~ +
hx
Da *v(&l eine nichtlineare Funktion ist, muß dieser Schritt mehrfach durch-
laufen werden, wobei r nach dem ersten Durchlauf durch r . und nachA,n x,n+i
jedem weiteren Durchlauf durch den neuesten Wert von r „ ersetzt wird.
x,n+1
In den maximal 20 ersten Durchläufen wird ein Intervall schachte!ungs-
verfahren mit Dämpfung, in den weiteren (maximal 200) Durchläufen ein
modifiziertes Newton-Verfahren (Muller's Verfahren; IMSL-Routine ZREAL1)
benutzt, um eineG'-Ö'- Selbstkonsistenz zu erreichen. Die geforderte Ge-
nauigkeit beträgt entweder 11 übereinstimmende Stellen in v bei zwei auf-
einander folgenden Aufrufen oder eine Differenz von kleiner 10 ^"xn+
n * ^n -L 1
zwischen O" und dem % entsprechenden (S^
A A
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Mit den neuesten Werten für G~
Konzentration n n+ bestimmt:
A
n+1
n+1 und
Bx.n+1
wird die endgültige
.n+1
1 + vn+1 Ax.n+1
Daraus wird mit den unter Schritt 2 beschriebenen Formeln <S~n+ und
fc A . A
verbessert. Die S- V- Selbstkonsistenz wird mit dem Newtonverfahren unter
Benutzung dividierter Differenzen (IMSL-Routine ZREAL2) erreicht (Genauig-
keit: 12 übereinstimmende Stellen oder eine Differenz von kleiner 10 -G"
A
maximal 175 Iterationen). Schritt 3 wird bis zu viermal durcnlaufen.
n n+ im
A
Nach Abarbeitung dieser drei Schritte steht die Konzentration
Segment x zur Berechnung der Konzentration im nachfolgend durchströmten
Segment zur Verfügung. Im Programm sind die einzelnen Schritte durch
Kommentarkarten eindeutig gekennzeichnet. Die Schritte sind in unten-
stehender Figur nochmals zusammengefaßt.
Schrittl:
Berechnen der vorläufigen Gaskonzentration
Schritt2:
Berechnen des zugehörigen
nein
Schritts
Neuberechnung der Gaskonzentration
Berechnung des zugehörigen ft-tf-Paares
nein
nein Iterationen g
echnet?
ja = fertig
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Bei dem Verfahren zur Lösung der Konvektionsgleichung wie beim Verfahren
zur Lösung der Sorptionsgleichung sind damit voll implizite Methoden
eingesetzt. Im Grenzfall sehr kleiner Schrittweiten, d.h. ,6
v
liefern die oben beschriebenen Ausdrücke nach Entwickeln bis zur irsten
Ordnung in ^ ~— die nur in diesem Grenzfall gültige explizite Integra-
tionsformel : x
-
 n; ( i -
-x-1 vxü
Diese Formel entspricht physikalisch dem Sachverhalt, daß während eines
Zeitschritts nur wenige Atome das Segment gewechselt haben. Im Grenzfall
großer Schrittweiten, d.h. ^ t -> QD , erhält man nach Entwickeln den
Ausdruck:
At
At
Ax
h «
h +
h
*
0(*
*C*
0
v
0
v
At -
$
0
v v
 n+1
X X
Dies beschreibt den Sachverhalt, daß bei großen Zeitschrittweiten zwischen
der Konzentration n n und der Konzentration n keinerlei Korrelation
A A
mehr besteht. Vielmehr wird die Integration von Segment zu Segment um die
Zeit&.x/vv zeitversetzt ausgeführt, so daß die Konzentration nv + aus
n 4.1 ;der Konzentration n , berechnet wird.
A— l
Bezeichnet I(t) den effektiven Sorptionsstrom auf die Wand im Segment x
und 7 die effektive Desorptionskonstante, so läßt sich Gleichung (3) in
folgender abgekürzter Form schreiben (wenn A und I stückweise nur schwach
01t)
 + I(t) vong-abhängen):
Das formale Integral dieser Gleichung lautet:
$~ f* t-
GT(t) = CT<0) exp( -l^(t") dt")
 + I(t') exp( -f^(t") dt") dt1
l Jj.»
° D *
Die in der Numerik des Programms PLATO benutzte Integrationsvorschrift
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entspricht dieser Gleichung exakt, wenn sich /) und I während eines
Zeitschritts nicht ändern.
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2.3 ^ cli 1 jis sie Iworte£
Die Funktionssteuerung erfolgt durch {einzulesende} Schlüsselwörter aus
je acht Zeichen und einer fünfziffrigen, ganzzahligen Kontrollzahl. Das
erste und das achte Zeichen sind ein Stern (*).
Schlüsselwort Bedeutung der Kon-
troll zahl
Wirkung
'REMARK*
*READVG'
*READNÜ*
*RUNSIM*
*CALLEX*
*CABEND*
*CALLIO*
*OPTION*
*SETTIM*
*STOTIM*
*RCLTIM*
Anzahl der Kommen-
tarzeilen; 0 wird
auf 1- umgesetzt -
Nr. d. Eingabeka-
nals; 0 wird auf
Standardwert um-
gesetzt
wie *READVG*
Die folgenden Zeilen der Eingabe
werden als Kommentar behandelt
Strömungssinn -und Systemdruck
werden eingelesen
Einlesen des SP-Flusses (manuell)
Einlesen der Steuergrößen für d.
Simulation u. Start der Simulation
Beenden des Programms
Dump aller Commonzonen •
Einlesen neuer Parameter für
die I/0-Kontrolle
Einlesen von Optionen
Umsetzen der-Zeit
Speichern der aktuellen Zeit
Rückruf der mit *STOTIM*
gespeicherten Zeit
Die Ausführung der Programmfunktionen wird durch Optionen beeinflußt.
Die Optionssteuerung erfolgt durch Schlüsselwörter aus je acht Zei-
chen. Das erste und das achte Zeichen sind je ein Dollarzeichen. Die
Eingabe von Optionen kann nur unmittelbar nach einem *OPTION* Befehl
erfolgen. Sie wird durch die Option $ENDOPT$ abgeschlossen.
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Schlüsselwort Wirkung
$NOPNOP$
$£NDOPT$
$NUPDAT$
$NNOUPD$
$TUPDAT$
$TNOUPD$
keine
Abschluß der Optionenliste
Die SP-Konzentration wird bei jedem Zeitschritt neu
bestimmt.
Die SP-Konzentration wird nicht neu bestimmt.
Die Gas- u. Wandtemperaturen werden bei jedem Zeitschritt
neu bestimmt.
Die Gas- u. Wandtemperaturen werden nicht neu bestimmt.
Für einzelne F u n k t i o n e n ist es erforderlich, daß bestimmte
0 p t i o n e n gesetzt oder nicht gesetzt sind, andernfalls führt dies
zu einer Fehlermeldung und u.U. zum Programmabbruch.
- 17 -
2.4
Alle vom Programm generierten Fehlermeldungen, die eine Beendigung des
.Programms zur Folge haben, sind mit dem Dump aller COMMON-Bereiche
verbunden. Die letzte Zeile des Dumps enthält einen "Entry-Code".
Dieser wird (modulo 4095) als Condition Code an das Betriebssystem zurück-
gegeben (nicht unter WATFIV).
Entry-Code generiert von Unterprogramm _
1001 SUBSET
.1002 SUBRCL
2524 NADAP
2525 TADAP
4010 . INIT
5999 CONTRL
6998 u. 6999 RUNNAT
7998 u. 7999 RUNP
9999 IOCON
Eine nähere Erläuterung der Fehlersituationen wird im folgenden ver
sucht.
SORRY, S. R. CONTRL DOES NOT UNDERSTAND THE FOLLOWING
COMMAND LINE: 'eingelesener Text1
+++-H. CONTRL: EXECUTION TERMINATED
Die Meldung generiert den Code 5999.
' Erforderliche Maßnahme: Oberprüfen der Eingabe; u.U. fehlt *OPTION*
- +++++ ERROR: END/ERR-CONDITION.FULLFILLED DURING ATTEMPT TO READ
VGAS/PGAS FROM UNIT 'Zahl1
+++++ CONTRL: IRC WAS 499, CONTRL RETURNS TO MAIN
Erforderliche Maßnahme: Eingabedaten überprüfen.
- +++++ ERROR: END/ERR-CONDITION FULLFILLED DURING ATTEMPT TO READ
PARAMETERS FOR RUNP
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+++++ CONTRL RETURNS TO MAIN
Erforderliche Maßnahme: Eingabedaten überprüfen
+++++ ERROR DURING CHANGE OF IO-UNITS
+++++ IOCON EXECUTION TERMINATED
Die Meldung generiert den Code 9999.
Ursache: Beim Versuch I/0-Kanalzuweisungen einzulesen wurden keine
Daten gefunden. Es wird hier nicht geprüft, ob die Kanalnummern zulässig
sind.
+++++ ERROR: END/ERROR-CONDITION FULLFILLED DURING ATTEMPT TO READ
FROM UNIT 'Zahl'
+++++ JOB WILL BE TERMINATED
Die Meldung generiert den Code 4010.
Ursache: Fehlende Daten beim Lesen des 2. Satzes (Schrittweite, Durch-
messer, freie Strömungsfläche) der Datei mit den Temperatur- und
Geschwindigkeitsfeldern.
Subroutine NADAP
Entry-Code 2524 (ohne weitere Fehlermeldung): Für die geforderte Zeit
befindet sich der SP-Strom nicht auf der Datei, die dem Kanal INPN
zugeordnet ist oder die Datei müßte zurückgespult werden (= Zeit läuft
rückwärts!). Möglicherweise ist die falsche Datei angeschlossen oder
ein *SETTIM* -Befehl falsch benutzt. Details sind einem Speicherauszug
zu entnehmen, eventuell ist der Programmlauf mit PRINTLEVEL 5 zu
wiederholen (u.U. auch Restart).
+++++WARNING: NON ZERO RETURN CODE FROM ZREAL 'ier' 'itmax1
+++++WARNING: PRINTLEVEL CHANGED TO 5
+++++WARNING: PARAMETERS AN(I), SIGMA(I), THETA(I) RESTORED TO
OLD VALUES
+++++WARNING: EXECUTION WILL BE TERMINATED AFTER RERUN OF THIS STEP,
STEPNUMBER IS 'segmentnummer1 ( 'durchlauf nummer1 )
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Die Meldung generiert in Schritt 2 der Integration in. RUNNAT (RUNP)
den Code 6998 (7998), in Schritt 3 den Code 6999 (7999). Die Durch-
laufnummer wird nur in Schritt 3' ausgegeben.
Ursache: Die C"-*v-Selbstkonsistenz wurde nicht erreicht. Möglicher-
weise wurden zu schlechte Startwerte oder eine zu große Zeitschritt-
weite benutzt. Weitere Informationen können dem IMSL-Handbuch entnommen
werden.
- +++++ ERROR: UNKNOWN OPTION 'text', OPTION IGNORED.
Ursache: eine unbekannte Option wurde verlangt. Möglicherweise wurde
$ENDOPT$-Karte vergessen und dadurch Funktionssteuerbefehle als
Option interpretiert.
- ++-M-+ ERROR: A N UP DAT/ TUP DAT- REQUEST IS NOT POSSIBLE AFTER A STOTIM-
REQUEST OR MUST BE PRECEEDED BY A RCLTIM-REQUEST, OPTION IGNORED.
Ursache: unzulässige Kombination von Optionen und Funktionen.
•M-+++ ERROR: A RCLTIM-REQUEST MUST BE PRECEEDED BY A STOTIM-REQUEST
— EXECUTION TERMINATED.
Ursache: fehlender vorausgehender STOTIM-Befehl .
Der Fehler generiert den Code 1002.
+++++ ERROR: A SETTIM-REQUEST MUST BE PRECEEDED BY NNOUPD AND TNOUPD
REQUESTS — EXECUTION TERMINATED.
Der Fehler generiert den Code 1001.
Ursache: unzulässige Kombination von Optionen und Funktionen.
Entry Code 2525 (ohne weitere Fehlermeldung): Für die geforderte Zeit
befindet sich die Temperatur- und Geschwindigkeitsverteilung nicht
auf der Datei, die dem Kanal INPT zugeordnet ist oder die Datei müßte
zurückgespult werden. Weitere Informationen: s. Subroutine NADAP.
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3. Programmaufbau
3. 1
Die Programmstruktur ist in der Übersicht auf der nächsten Seite in Form
eines Organisationsschemas dargestellt. Die Übersicht enthält alle Unter-
programme (Namen in Großbuchstaben, z.B. RUNP) mit Kennzeichnung der
verschiedenen Entries der Subroutinen NADAP ( W = NADAPO» (T) =
NADAPT) und TADAP ( (0) = TADAPO, (T) = TADAPT). Darüberhinaus ist bei
jeder Routine markiert, auf welche COMMON-Zonen sie zugreift tz.B.
Subroutine SUBSET Jo, optton, wiiv). Bei der Subroutine ABEND ist des-
weiteren markiert, welcher Entry-Code durch welches Unterprogramm gene-
riert wird.
ZREAL1 und ZREAL2 sind IMSL-Programme, MASKE eine Systemroutine.
CCCODE ist in IBM Assemblersprache programmiert. Für MASKE und CCCODE
sind Fortranroutinen vorhanden, sodaß das Gesamtprogramm auch unter
WATFIV lauffähig ist.
Die Lösung der Differentialgleichungen erfolgt - wie in 2.2 beschrieben-
in den Routinen RUNP» RUNNAT, ZREAL1 , ZREAL2 und FTH.
Die Routinen NADAP und TADAP sind die Interfaceprogramme, die den Out-
put der off-line berechneten Eingabedaten zugänglich machen. VFUNC be-
rechnet die Stoffübergangskoeffizienten. Dazu stellen GDENS bzw. GVISC
die He-Dichte bzw. He-Viskosität zur Verfügung.
Subroutine RSTART realisiert einen eventuellen Restart. Das Unterprogramm
CONTRL steuert den gesamten Programmablauf , nachdem die Routinen IOCON
(Kanalzuweisungen und Printlevel) und INIT (Initialisierungen) durch-
laufen sind. Die Programme SUBOPT, SUBRCL, SUBSET und SUBSTO sind
Hilfsprogramme, das Unterprogramm ABEND druckt den Inhalt der COMMON-
-Zonen Calc, Ftact, Geom, lo und Univ aus.
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Obersicht über die COMMON-ßereiche
Name Inhalt
io I/0-Kanäle, Printlevel, Zeiger für DA-Datei
Geom Geometriedaten
univ universelle Kenngrößen
caic spezielle Kenngrößen für einen Zeitschritt
Ftact spezielle Kenngrößen für einen Zeitschritt und ein Segment
(dient zur Kommunikation zwischen RUNP/RUNNAT und FTH)
Adapt Kenngrößen der Interfaceroutinen, z.Zt. nur von
TADAP benutzt
pptton Optionssteuerung
Die Auflistung des Programms ist in Anhang A gegeben.
Eine Binder-/Loaderliste mit allen Modul- und Entrynamen ist in Anhang
B gegeben. Module, die aus der IMSL-Library oder einer Systembibliothek
entnommen sind, werden darin mit einem * hinter dem Namen gekennzeich-
net.
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4. Daten
4.1
Ober den jeweils definierten Standardeingabekanal sind vom Benutzer ein-
zulesen (Standardeingabekanal für die 1. Zeile ist Kanal 5):
erste Eingabezeile{im Format 513, in Klammern Defaultwerte):
Die Nummer des (neuen) Standardeingabekanals, die Nummer des Stan-
dardausgabekanals (6), der Ausgabelevel (1), die Nummer des Ein-
gabekanals für Temperaturen und Geschwindigkeiten (9), die
Nummer des Eingabekanals für den SP-Fluß (11)
zweite Eingabezeile (formatfrei, Leertaste (X'401) ist Trennungszeichen):
Startzeit, Länge der DE-Rohre, Adsorptionsenergie Qn, Sublimations-
energie Q5, Zerfallskonstante ^, Anzahl der Segmente, M , Anzahl
der Rohre im DE, Systemdruck
Eine negative Startzeit wird als Restartanforderung interpretiert. Im
Falle einer nichtnegativen Startzeit folgen jetzt segmentweise, beginnend
mit Segment2die Startwerte für die SP-Konzentration im Kühlgas nu
0
und für den Bedeckungsgrad ff" in formatfreier Eingabe. Bei. einem Restart
A
werden diese Werte von der Restartdatei gelesen.
Danach erfolgt die Eingabe der Befehle, die zur Programmsteuerung dienen,
wie sie in Kapitel 2.3 vorgestellt sind.
Bei den Befehlen *READNO* (SP-Konzentration im Kühlgas), *READVG*
(Strömungssinn, Systemdruck), *RUNSIM* (Zeitschrittweite, Anzahl' der Zyk- .
. Ten, Druckersteuerung) und *SETTIM* (neuer Wert der Zeit) sind in der
auf den Befehl folgenden Zeile die in Klammern angegebenen Werte format-
frei einzugeben. Beim Befehl *IOCON* erfolgt die Eingabe wie unter 'erster
Eingabezeile1 beschrieben. Bei *REMARK* entscheidet das erste Zeichen
einer jeden Zeile darüber, ob der Kommentar im Output gedruckt .wird oder
nicht (N), das zweite Zeichen dient zur Vorschubsteuerung, wenn eine
Druckausgabe gewünscht ist (d.h. erstes Zeichen / N).
- 24 -
Struktur der Datei mit den Temperatur- und Geschwindigkeitsverteilungen:
I.Satz: 40 Zeichen Klartext (Format 40A1)
2.Satz: Anzahl der Einteilungen des Dampferzeugers in CORDE (externes
Programm), Durchmesser der DE-Rohre in m (RealM), freie
Strbmungsflache in m2 (RealM)
alle weiteren Sätze: Zeit (Real*4), Nummer der Stützstelle (Integer*4),
Heizfläche, Gasgeschwindigkeit, Gastemperatur, Wandtemperatur
(alle RealM)
Alle Sätze außer Satz 1 sind im Internformat beschrieben.
Dateibeschreibung: DCB=(RECFM=VBS,LRECL=84,BLKSIZE=8400)
Struktur der Datei mit dem SP-Fluß (wenn nicht anders vermerkt, handelt es
sich um Real*8 Größen in Internformat):
I.Satz: 30 RealM-Zahlen mit Alphatext zur Kennzeichnung
alle weiteren Sätze: Zeit, SP-Fluß aus dem Core heraus am unteren Ende
des Cores, SP-Fluß aus dem Core heraus am oberen Ende des Cores
Dateibeschreibung: DCB=(RECFM=VS,LRECL=X,BLKSIZE=13000)
Struktur der Restartdatei (Fortrankanal 10, alle Angaben in Internformat):
I.Satz: Nummer des zuletzt beschriebenen Satzes, Anzahl der bearbeiteten
Zyklen, Zeit
alle weiteren Sätze: Zeit, Konzentrationen, Bedeckungsgrade, Gastemperaturen,
Wandtemperaturen Desorptionskonstanten jeweils aller maximal
möglichen 100 Segmente (einschl. virtueller Segmente)
Dateibeschreibung: DCB=(RECFM=VB,LRECL=4008,BLKSIZE=4012)
Die Dateibeschreibung ist mit der DEFINE FILE Anweisung im Programm
selbst kompatibel: DEFINE FILE 10 (100J002,U,IDWRO).
Anmerkung: Das Verhältnis von wahrerund geometrischer Oberfläche ist im
Quelltext als "1" fixiert. Dadurch wird qualitativ die Anwesenheit ande-
rer SP berücksichtigt. Soll dies geändert werden (nicht empfohlen!), muß
im Quell text der Wert der Zahl M entsprechend geändert werden.
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4.2 Ausgabedaten_
Die hier gegebene Beschreibung der Ausgabedaten beschränkt sich auf die
Normal ausgäbe, d.h. den Printlevel 1 (Standardannahme).
Die erste Programmnachricht informiert über die Zuordnung der Ein-/Ausga-
bekanä'le, soweit von den Standardwerten abgewichen wird.
Es folgen Informationen über die Anfangszeit (Nullpunkt) der Simulation,
das Maschennetz, das bei der (offline durchgeführten) Berechnung der
Temperaturen und Geschwindigkeiten benutzt wurde, die Anzahl der Rohre
im DE sowie die freie Strömungsfläche.
Danach werden die Kenntexte der Temperatur-/Geschwindigkeitsberechnung
und der SP-Freisetzungsrechnung sowie Nachrichten gedruckt, welchen
"ütblb'cken" auf den zugehörigen Dateien, die Anfangswerte der Tempera-
turen, Geschwindigkeiten und der Freisetzungsrate entnommen sind.
Danach wird die Anzahl der durchflossenen Segmente und die SP-Konzentra-
tion im Kühlgas, der Bedeckungsgrad, die Desorptionskonstante, die Gas-
u. Wandtemperatur sowie die Radialgeschwindigkeit^* zur Anfangszeit in
jedem Segment aufgelistet.
Anschließend werden Rohrdurchmesser, Rohrlänge, Adsorptions- und Sublima-
tionsenergie, die Nuklidmassenzahl und der Penetrationskoeffizient als
Kenngröße ausgedruckt.
Danach folgen .selbsterklärende Informationen, die von den eingegebenen
Befehlen abhängig sind. Für Fehlernachrichten sei auf Kapitel 2.4
verwiesen.
Der Resultatausdruck erfolgt segmentweise, beginnend mit Segment 2 in
der Reihenfolge:
- SP-Konzentration
- Bedeckungsgrad
- Desorptionskonstante
- Gastemperatur
- Wandtemperatur v
- Gasgeschwindigkeit.
Nach dem letzten Segment quittiert das Programm die Sicherung des letzten
Zeitschritts in der Form:
IDWR 'zahll1 = 'zah!2' sec. SUCCESSFULLY PROCESSED
'zahl 1' bezeichnet dabei die Satznummer auf der Restartdatei, 'zah!2'
die Simulationszeit. Diese Meldung erfolgt auch, wenn der Resultataus-
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druck durch den dritten Parameter beim *RUNSIM* -Befehl unterdrückt ist.
Danach erfolgt eine Angabe über die Anzahl der adsorbierten Atome und
den Fluß hinter dem letzten durchströmten Segment. >
Das genaue Verständnis des Druckoutputs bei höherem Printlevel verlangt
in der Regel ein genaues Studium des Quelltextes» da vielfach auf programm-
interne Namen Bezug genommen wird. Die verwendeten mnemonischen Abkürzungen
ermöglichen jedoch meist eine einfache Identifizierung.
Die Ausgabe auf die Restartdatei ist unter Kapitel 4.1 Eingabedaten
beschrieben.
Temporäre Dateien (DIN 66205 T3) sind nicht benutzt. Die Bedeutung der
Variablen und Konstanten ist im Quelltext durch Kommentarkarten be-
schrieben. In der Regel wurden die Namen so gewählt, daß der Zusammen-
hang zum mathematischen Kurzzeichen aus Kapitel 1 und 2 oder zur
physikalischen Bedeutung erkennbar ist.
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5. Anwendungshinweise
5.1 Anweridun£S£re_nze£
Das Programm bearbeitet bis zu 97 Segmente. Die Datensicherung auf
der Restartdatei ist auf die letzten 98 Zeitschritte beschränkt.-
5.2 Bejs£ieJ
Zunächst wird auf den folgenden Seiten eine Auflistung aller für den
Beispiellauf erforderlichen Karten einschließlich der Steuerkarten
für das Betriebssystem (MVS/OES2) wiedergegeben.
Die Eingabedatensätze ACORDO und PLAOUT sind vorher von den Programmen
ACORDE bzw. FRESCO beschrieben worden. Die gewählte Form der Steuer-
karten schließt jegliches (beabsichtigtes oder versehentliches) über-
schreiben dieser Dateien durch einen PLATO-Lauf aus. IOUT1C ist die
Restartdatei. Falls diese nicht bereits existiert, muß in der zugehö-
rigen DD-Karte statt 'DISP=(OLD,PASS)' codiert werden: 'DISP=(NEW,CATLG)
Durch die erste Datenzeile (d.i. die Zeile nach //G.DATEN DD *)
wird Kanal 15 als Standardeingabekanal und Kanal 16 als Standardaus-
gabekanal neu definiert. Die zweite Eingabezeile im Sinne der Be-
schreibung der Eingabedaten (Kapitel 4.1) beginnt somit hinter der
Karte //G.SYSIN15 DD * mit der Startzeit (150 sec.), der Länge der
DE-Rohre (2000 cm), der Adsorptionsenergie (55 000 cal mol" ), der
-1 TSublimationsenergie (20 000 cal mol ), der Zerfallskonstanten /]
(0), der Anzahl der durchflossenen Segmente (61), ß (1,d.h. der Pene-
trationskoeffizient 1 -ßist 0), der Anzahl der Rohre im DE (1012.)
und dem Systemdruck (40 bar).
Die Eingabe wird durch die Anfangswerte für die SP-Konzentration
im Kühlgas und und für den Bedeckungsgrad a fortgesetzt. Die erste
Zeile enthält die Werte für das Segment 2, die.Eingabe für das Segment
62 (Anzahl der durchflossenen Segmente + 1) schließt diesen Teil der
Eingabe ab.
Es folgt die Eingabe der Kommandos, ihre Bedeutung ist jeweils durch
*REMARK* -Karten erklärt. Durch einen *CALLEX*-Befehl wird der Pro-
grammablauf regulär beendet.
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//
X/L.MSS
S/ISF018H3 JUD ( l Öfe . 01 520O> .EHRHAROT . T IME= CO. l 5 ) . MSGCLASS=A .
// CLASS=C
/«JCaPARH LIMES=15
/«PASSWORD ???
X/CLG EXEC CL.GFaHTE.PARM.C=»NAMEIPLAUUT).NGSGUfiCE'
//C.STEPLIB DO OSN=SYS4.FQRThANQ.»'LDULE.DISP=SHR
//C.SVSIN DO OSN=USRT. ISf-018 .PPO2 , DISP=SHR,LAEEL=( .. . IN)
y/L.SYSLIB DO DSN=SVS4.FORTLIDC.MODULL,DISP=5HB
DO OSN=KFA1.PP.FGRTLIB.DISP=SHR
OU OSN=KHA2.PP.FCRTLIB.O ISP=SHR
00 OSN=SVS3. IMSLLIBU.OISP=ShR
OD OSN=SYS3. IMSLLI8S.D1SP=SHR
00 OSN=USRT.lSF018.H£XTälB.DISP=SHk.LAUEL=(».. IM
//L.SVSIN OD *
INCLUDE MSS(GDENS.CVISC.CCCul;Et
ENTRY PLAOUT
X/G.FTOSFOOl OO OONAME=DATEN
//G.F106FC01 00 SYSOUT=*
//G.FT09F001 00 OSN=USRT. I SFO 1 y. ACUROO,DISP=SHR .LABEL=t ...IN)
X/G. FT I IF 001 DO DSN=USRT. I SF026 .PLAOUT ,D ISP=SHR ,I_ABEL=( . . . IN)
//C.F710F001 OO OSN=USRT.ISFOie.ICUTlC,DISP=(CLO,PASS] .UNIT=3330V,
// MSVGP=THSS0404,OCB=(RCCFH=VE.LREC*.=4008.BLKSI2E=4012)
//G-FII5FCC1 OO ODNAME=SYSIN15
//G.FT16FC01 OD SYSOUT=*.OC8=( RECFM=UA,BLKSI2E=133 >
y/G. OATEN OD *
IS 16 0 0
X/G.SVSIN1S DD *
150.00 2000.0 55000
Q.lOOOOe C.746OOO
O.lOOOOa 0.736DOO
0.100008 0.724DOO
0.100008 0.7I2DOO
0*100008 0.700OOO
0*100008 C.689OOO
0*100008 0.680DOO
0.100008 0.670OOO
0.100D06 0.660000
0.100O08 0.6SODOO
0*1OOD08 0.640OOO
0.100DC8 G.630OOO
O.IOOD08 0.620DOO
0.1OOD08 0.61000O
0.1O0006 0.63OOOO
0.100D08 C. 550000
0.100008 C.550DOO
0.100O08 0.550000
o.iooooe O.S50OOO
0.100008
o.iooooa
0.100008
0.100D08
o.iooooa
0.100C08
o.iooooa
o.iooooe
0.100008
0*100008
o.iooooa
o.ioooca
20000 0. 61 l.OOO 1012. 40.
0.550000
0.550DOO
0.5SOOOO
0.550000
0.550000
0.550DOO
0.500OOO
C.SOODOO
0.500000
0.5OOOOO
0.500DOO
0.500000
o.iooooa o.sooDoo
o.iooooa o.sooooo
0.100O08 C.SOODOO
0.100D08 C.450000
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o.ioocoa
o.ioooce
o.iaoooa
0.100008
C.100DCS
0.10OOC8
o.iooooa
0.450OOO
C.450DOU
0.450000
0.450000
C. 450000
C. 450000
0.450000
0*100008 0.450COO
C.100DC8 C.450000
O.lOOOCa 0.45UOOU
0.1OOD08 C.45UOOO
O.lOODOa C.450000
0.100COS C.450000
Q.100DC8 0.450000
O.lOOOCe 0.450OOO
0.100008 0.450DUO
0.1000C8 0.450000
o.iooooa c.450000
0.1OOD08 C.300OCO
o.iooooa o.aooooo
o-ioooca 0.300000
G.lCQOCe C.30000O
O.lOOOOe C.300DOO
0.100003 0.300000
o.iooooa 0*300000
c.iooooa 0.300000
*REMARK*OC004
PI BEISPIEL: ZUNAECHST MIRD DER STATIGNAEKE ANFANGSZUSTAND
P BERECHNET. DAZU fcEROEN DER STPOEMUNGSSINN (440O.>0> UNO DEM
P SYSTEfrCRUCK EINGELESEK.
Pl
•READVG*
4400. 40.
«REPARK400005
Pl JETZT MIRO DER SP-FLUSS AUS OEM CORE HERAUS EINGELESEN. DIE
P ERFORDERLICHEN OPTIONEN HEROEN VOM PROGRAMM AUTOMATISCH GE-
P SETZT. DER SP-FLUSS BETRAEGT 0.25015 ATOME/SEC. IN DER LISTE
P ERSCHEINT SOFORT DIE SP-KGNZENTRAT ION IM KUEHLGAS.
Pl
«fiEAONO*
0.25O1S
*REHARK*00003
Pl DER ANFANGSZEITPUNKT (150SEC.» WIHD NUN GESPEICHERT. NACH DEM DER
P AKFAHGSZUSTAND BERECHNET IST. «IRO ER 2URUECKGERUFEN.
Pl
«STCTIM*
*REMARK*00004
Pl DER ANFANGSZUSTANO WIRD MIT EINER SCHRITTWEITE VON IDS SEC.
P IN 3 DURCHLAEUFEN FESTGELEGT. JEDEM DIESER DURCHLAEUFE MIRO
P «USGEORUCKT.
Pl
•RUNSIM*
ice 3 i
*REKARK*00003
Pl DIE ANFANGSZEIT MIRO ZURUECKGERUFEN. D.H. DIE INSTATICNAERE
P RECHNUNG BEGINNT MIT OEM ZUERST EINGELESENEN ZEITPUNKT (1SOSEC.).
Pl
•fiCLTlV*
*RENARK*00004
Pl ZUM TEST DER STABILITAET »ERDEN JETZT 100 SCHRITTE MIT 0.001
P SEC GERECHNET, NACH JE 25 SCHRITTEN ERFOLGT EIN AUSDRUCK.
N DIESE KOMMENTARZEILE hIRO NICHT GEDRUCKT.
Pl
•RUNSIV*
0.001 100 25
KFAAUKXZAU
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*REHARK*OCOOO
PI JETZT kIRU DIE ZEIT AUF 2 STO. VÜRGESTELL I •
«SETTIM*
7200.
*SE*ARK*00004
PI UM JETZT DIE ZU3 ZEIT 7200 SEC. CUELTIGE TEMPERATUR ZU LESEN
P MIRO NUN DIE CPTICN TUPOAT GESET/T UND EIN ZEITSCHH1TT GE-
P RECHNET.
Pl
«CPTIGN*
«TUPDATS
«ENOOPTS
»PUNSIM*
0.0001 l l
*PEMARK*O0004 "
Pl JETZT »IRO OGK PRINTLEVEL AUF 5 UMGESETZT. EIN DURCHLAUF
P MIT DIESEM LEVEL GERECHNET UND DER PRINTLEVEL ZURUECKGESETZT *
P INLR ZUR DEMONSTRATION)
Pl
«CALL 10*
oocoooocs
0.001 l t
• CALL IG* '
OOO000001
 f
•REMARK400004
Pl AM ENDE DES PRCJGRAMNABUAUFS IST ES MOEGLICH. DIE ZEIT QIS VOR
P CEh AhFANGSZEITPUNKT ZURUECKZUSETZEN. kENN ülE UPTICNEK SNNQUPOt
P UND «TNÜÖPDS WIRKSAM SIND.
Pl
«CPTICN*
»TNOUPDS
SENOGPTS
«SETTIM*
14Q.
»REMARK*
Pl ENDE OES BEISPIELS ---- ENDE DES BEISPIELS
•CALLEX*
/*
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Die folgenden Seiten umfassen eine Auflistung, wie sie sich für
den Standardausgabekanal 16 ergibt, ober den ursprünglichen
Standardausgabekanal 6 liefen die Meldungen:
INPUTCHANNEL INP5 5 NOW CHANGED TO 15
OUTPUTCHANNEL IÜUT6 6 NOW CHANGED TO 16
Der Beispiellauf enthält zum Abschluß Meldungen wie sie beim Print-
level 5 auftreten.
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37
SS
59
60
61
62
0.1000+08
0.1000*08
C.100D+ 08
0.1000*08
0.10 OO+ 08
C.IOOU+O8
0.3QOD+OÜ
0.3000+00
0.300U+OO
0.3000*00
0.30UO*00
0.30001-00
Ü.346D*02 658.69 502.08 0.8Ö3C+04
O.bCäO+02 666.36 517.05 0.8720*0*
0.10211*03 674*72 531.39 0.8300*04
0.1660*03 682*23 545.12 0.8970*04
0.259D*C3 Ü39.42 556*26 0.8940*04
0.3920*03 «,9t.Jl 570.88 0.9010 + 04
DIAMETER l. 590 CM
LENGTH 2000.000 CM
QAOS 55000. CAL/MUL
CSAOS 20000. CAL/MbL
OECAV 0.0 l/S
ELEMENT »»ASS 137.
PENETRATION O.O
BEISPIEL; ZUNAECHST MIRO DEP STATIGNAERE ANFANGSZUSTAND
BERECHNET. DAZU »ERDEN DER STRCEMUNGSSINN (4400.>0) UNO DER
SYSTEMCRUCK EINGELESEN*
hEH 1ST VALUE 4400.000 FROM UNIT 15
NEU VALUE FOR PGAS 40.000 FPQM UNIT 15
JETZT HIHD DER SP-FLUSS AUS OEM CORE HERAUS EINGELESEN. DIE
ERFORDERLICHEN CPTIUNEN NERCEN VOM PROGRAMM AUTOMATISCH GE-
SETZT. DER SP-FLUSS BETRAEGT 0.25D15 ATCME/SEC. IN DER LISTE
ERSCHEINT SOFORT DIE SP-KONZENTRAT ION IM KUEHLGAS.
***** MARMNG: NO-UPDATE REQUESTS ISSUED
NEU VALUE FOR NO 0.6690*07 FROM UNIT 15
DER ANFANGSZEITPUNKT flSOSEC.) MIRO NUN GESPEICHERT* NACH OtM DER
ANFANGSZUSTAND BERECHNET 1ST. MIRO ER ZUHUECKGEKUFEN.
TIME STORED: iso.oooo SEC
DER ANFANGSZUSTAND >URO MIT EINER SCHRITTVEITE VUN IDS SEC.
IN 3 OURCHLAEUFEN FESTGELEGT. JEDER DIESER OURCHLAEUFE MIRO
AUSGEDRUCKT.
DELTA T = **********
MAXIMUM NUMBER OF CYCLES
CYCLE m
0.11SD*08
0.114O+03
0*1130*08
0*111O+08
0.1100*08
0.1090*08
0.1080*08
0.1070*08
0*1060+06
0.10SD*08
0.1040*08
0.103O+08
0.1030+08
0.1020*08
0.101C+08
0.100D+08
0.5930*07
0*9630+07
0.981D+07
0.9740+C7
0.967O+07
0*9610*07
0.956D*07
0.9500*07
0.944D*07
0.9380*07
0.9320*07
0.925O+07
0.9200*07
0.9140+07
0.9C7D+07
0.899D+07
1 OF
O.S72D+00
0.5550+00
0.535O+00
0.515O+00
0.496O+00
0.477D+00
0.462D*00
0.444D+00
0.427D+JO
0.4090+00
0.3920+00
0.380O+00
0.363O+00
O.3480*00
0.332O*OO
0.3180+00
0.303O+00
O.292D+OO
0.278D+OO
0.2650*00
0.252D+00
0.2390*00
0.229O+00
0.2170+00
0.209O+00
0.204D+00
0.203O+00
0.2020*00
0.201D+00
0.200D+OO
0.199O+OO
C.198D*OC
n_
> 3
3 CYCLES
0.272D-03
0.280O-03
0.290O-03
0.301C-03
0.3120-03
0.324D-03
0.3340-03
0.3470-03
0.361O-03
0.375D-03
O.391D— O3
0.4040-03
0.42IO-03
0.4390-03
0.459D-03
0.4SOD-O3
0.5020-03
0.520C-03
0.545O-03
0.572C-C3
O.6O1C-03
0.632C-03
0.658D-03
0.694D-03
0.7210-03
0.7330-03
0*7320-03
0.7310-03
0.730D-03
0.729D-03
0.728C-03
0*7270-03
o.7?fto-n.i
STARTED
291.7
297.0
303.5
310.0
316.3
322.5
327.2
333.2
339.0
344.7
350.3
354.7
360.1
365.3
370.5
37a.6
380.6
384.4
369.2
393.9
393.5
403.0
406.5
410.9
415.1
419.5
424.0
428.7
432. 7
437.9
443.3
449.0
455. 0
165.6
172.3
181.9
190*8
199.6
209.2
214.7
223.0
231.0
239.0
246.7
252.7
260.1
267.5
274.6
281.7
268.6
293.9
300.5
307.0
313.4
219.6
324.4
330.4
334.3
336.9
337.3
337.8
338. 1
338.6
339.0
339.6
,14O. l
3223.9
3253.4
3290.5
3326.9
3362.6
3397.E
3424.3
3458.0
3490.9
3523.2
3554.9
3579.3
3609.6
J639.6
3666.9
3697.6
3725.8
3747.4
3774.S
3301.0
3827.0
385^.5
3872.1
3896.7
3920.9
3945.5
3971.0
3997.7
4019.9
4049.2
4080.0
4112.2
4146.1
- 34 -
0.686O407
0.6780*07
0.670O*C7
0.862D+07
0.6530*07
0.8440*07
0.8370*07
0.828D407
O.818O407
0.8060*07
O.796D*07
0.79OD*O7
0.7800*07
0.7690*07
0.7560*07
O.748O*07
0.7380*07
O.732O+O7
0.7230*07
0.7150*07
0.7080*07
0.7010*07
0.6960*07
0.6900*07
0.6890*07
0.6790*07
0.6740*07
0.6690*07
IDMR . 3 =
THERE .ARE *
THE FLUX AT
CYCLE *
0.1 ISO* 08
0.1140*08
0*1 13D+06
0.1110*08
0.1100*08
0.1090*08
0*1080*06
0*1070*08
0.1060*08
0.1 030+06
0.1040*08
0.1030*08
0.1030*08
0.1020*08
a* 10 10*08
0.1000*08
0*9930*07
0.9880*07
0.9810*07
Q.974D*07
0.9670*07
0*9610*07
0.9S6D*07
0.9500*07
O.944O407
0.9380*07
0.932O*O7
0.9250*07
0. 9200*07
0.9140*07
0.9070*07
0.8990*07
O.892D»07
0.8660*07
0.8780*07
0.8700*07
0.6620*07
KM MUCH ZMI 0. 8S3O * 07
0.6440*07
o..*»;*7n+o»
0.196D*00
0.1940*00
0.193D*00
0.1910*00
0*1900*00
0.1880*00
0.167O+00
0.185O+OO
0.1830*00
0.182D+OO
0.1800*00
O.I 78O*00
O. 176O*00
0.1740*00
0.1600*00
0.1250*00
0.771D-01
0.559O-01
0.343O-01
0.192D-01
0.100O-01
0.504D-O2
0.2960-02
0.153O-02
0.623O-O3
0.460D-03
0.267D-03
0.161O-03
1OOOOO150.
1.11330*22
THE OUTLET
2 OF
0.572O+00
0.3550*00
0.5350*00
O.SISO*00
0.4960*00
0.477D400
0.4620*00
0.4440*00
0*4270*00
0.4090*00
0.3920*00
0.3600*00
0*3630*00
0.348O+00
0*3320*00
0.3180*00
0.3030*00
0.2920*00
0.278O*OO
0.2650*00
0.2520*00
0.239O*OO
0.2290*00
O.2170*OO
O.209D*00
0.2040*00
O.203O*00
0.2020*00
O.2O1O*00
0*2OOO*00
O*I99O*OO
0.198D+00
0.1 97O4OO
O.196O*00
0.1940*00
0.193O*OO
0*1910*00
0.1900*00
o.iaso+oo
n.t fl7n*OO
0.7250-03
O.724O-03
0.723O-:03
0.722D-03
0.721O-03
0. 7200-03
0.7190-03
0.7180-03
0.717D-03
0.716D-03
0.7I5O-03
0.715D-03
0.714D-03
0.714O-03
0.767D-03
0.967D-03
0.161O-02
0.22 2O- 02
0.363O-02
0.649O-02
0.1250-01
0.246D-01
O.423O-01
0.618O-01
0.1520*00
O.273D*00
0.4700+00
0.78OD+00
459.9
466.5
473.4
480.6
466.2
496. 1
502.7
511 .4
520.5
530.1
540.2
546.5
559.5
571.1
583. 0
594.8
605.8
614.0
624.1
633.8
643.1
652.0
658.7
666.9
674.7
682.2
689.4
696.3
OOOOSEC SUCCESSFULLY
340.5
341.1
341.7
342.3
342,9
343.6
344. 1
344.9
345.6
346.4
347.2
347.9
348.8
349.7
356.7
376.2
405.4
420*4
438.9
456.6
473.6
469.9
502.1
517.1
531.4
545.1
556.3
570.9
4173.9
4211.0
4249.9
4290.7
4333.5
4378.3
4415.5
4464.7
4516.3
4570.5
4627.2
4674. 1
4736.4
4801.7
4869.1
4935.9
4998. 1
5044.5
51O1.7
5156.5
5209.0
5259.3
5296.9
5343.2
5387.5
5430.0
5470.6
55O9.6
PROCESSED
ATOMS ADSORBED
IS ABOUT 0.
3 CYCLES
0.272D-03
0.28OO-03
O.29OO-03
O.301O-03
0.3120-03
O.324O-03
0.334D-03
0.3470-03
0.3610-03
0.3750-03
0.3910-03
O.404D-03
0.421O-03
0.4390-03
0.4590-03
0.480O-03
0. 5020-03
0.520O-03
0.54SD-03
0.572O-03
0.6010-03
0.632D-03
0.658D-03
0.694D-03
0.7210-03
O.733D-03
0.732D-03
0.731D-03
0.730O-03
0.729O-03
0.728O-O3
0.727D-03
0.726D-03
0,7250-03
0.724O-03
0.723O-03
0.722O-O3
O.721O-03
0.720D-03
O.7I9I>-O.1
24900+15
STARTED
291.7
297.0
303.5
310.0
316.3
322.5
327.2
333.2
339.0
344.7
350.3
354.7
360.1
365.3
370.5
375.6
380.6
384.4
389.2
393.9
398.5
403.0
406.5
410.9
415.1
419.5
424.0
426.7
432.7
437.9
443.3
449.0
453. 0
459.9
466.5
473.4
48O.6
486.2
496.1
502.7
AT QMS/ S EC
165.6
172.8
181.9
190.8
199.6
208.2
214.7
223.0
231. O
239.0
246.7
252.7
260.1
267.5
274.6
281.7
288.6
293.9
300.5
307.0
313.4
319.6
324.4
330.4
334.8
336.9
337.3
337.8
336.1
338.6
339.0
339.6
340.1
340. 5
341.1
341.7
342.3
342.9
343.6
344. 1
3223.9
3253.4
3290.5
3326.9
3362.6
3397.5
3424.3
3458.0
3490.9
3523.2
3554.9
3579.3
36O9.8
3639.6
3668.9
3697.6
3725.8
3747.4
3774.5
3601.0
3827.0
3652.5
3672.1
3896.7
3920.9
3945.5
3971.0
3997.7
4O19.9
4049.2
4080.0
4112.2
4146.1
4173.9
4211.0
4249.9
4290.7
4333.5
4378.3
4415.5
- 35 -
O.G2SO+C7
0.8I3D+07
0.808D+C7
0.7960*07
0.790D+07
0,7600+07
0.769D+07
0*7580+07
0.748D+07
0.738D+07
Q.732D+07
0.7230*07
0.715D+07
0.7080*07
0.7010*07
O. 6960*07
0.6900+07
0*6850+07
0. 6790+07
O.674D+07
O. 6690+07
IDHR 4 =
THERE ARE o
THE FLUX AT
CYCLE *
o.ii5o*oa
o.ii«o+oa
0.113D+08
0.1110*08
o.atoo*oa
0.1090*08
0.1080*08
0.107O+08
O.106O+08
o.ioso+oa
0.1040*06
d.to3D+oa
0.1030*08
0.102D+08
o*ioto*oa
o.iooo+oa
0.9930*07
0*9880*07
O.981O+07
0.9740*07
0.9670*07
0.9610+07
0.9S6O+07
0.950D+07
0.9440*07
O.938O *07
0.9320*07
0.9250*07
Q.92OD+07
0.9140*07
0.9070*07
0.8490*07
0.8920*07
0.3860*07
0.8780*07
0.870D*07
0*8620+07
O.SS3D+07
O.844O+07
0.8370*07
0.3280+07
0.8180*07
0.8080*07
0.7930*07
KMXJUCHZAM Q.7900 + 07
0.780D+07
n.7«qn*nT
0.1850+00
0.183O+00
0.1820*00
0.180D+00
0.178D+QO
0.1 760+00
0. 1740+00
0.160O+00
0.125O+00
0. 7710-01
0.559D-01
0.343D-01
0.192D-01
0.1000-01
0.504O-02
0.296O-02
0*1530-02
0.823D-03
0*4600-03
0 .2670-03
0.161O-03
0.7180-03
0.717D-03
0. 7160-03
0.7150-03
0.715Ü-C3
0.7140-03
0.714U-03
0.767O-O3
0.987U-03
0.161O-02
0.2220-02
0.3630-02
0.6490-02
0.125O-01
O.24dU-Ol
O. 42 3D- 01
0.818D-01
0.152C+00
0.273D+00
0.470D+OC
0.7800+00
511.4
520. 5
530. 1
540.2
548.5
559.5
571.1
563.0
594.3
605,8
614.0
624. 1
633.8
643. 1
652.0
658.7
666.9
674.7
682.2
689.4
696.3
200000150. OOOOSEC SUCCESSFULLY
. 1 1330+22
THE OUTLET
3 OF
0*5720+00
0.555O+00
0.5350*00
0.515O+00
0.4960*00
0.477D+00
0.4620*00
0.4440*00
0.4270*00
0*4090+00
0.3920*00
0.380D+00
0.3630*00
0.348O+00
0.332O+00
0.3180+00
0.303O+00
0.2920*00
0.278D*00
0.26SO+00
0.2520*00
0.2390*00
0.2290*00
0*2170+00
0.209O+00
0.204D+OO
0.2030*00
0.2020*00
0.2010*00
0.2000*00
0.1990*00
0.198D+00
0.1970+00
0.1960+00
0.1940*00
0.1930*00
0*1910*00
0.190O+00
o.iaso+oo
0.1370*00
0.18EO+00
0.1830*00
0.182D+00
0.180O+00
O.173O+00
0.176D+OO
n. i 7»n+on
344.9
345.6
346.4
347.2
347.9
348.8
349.7
356.7
376.2
405.4
420.4
436.9
456. e
473.6
489.9
502.1
517. 1
531.4
545. 1
558.3
570.9
4464.7
4516.3
4570.5
4627.2
4674. 1
4736.4
4801.7
48ü9. l
4935.9
4993. 1
5044.5
5101.7
5156.5
5209.0
5259.3
5296.9
5343.2
5387. S
5430.0
5470. C
5509.6
PROCESSED
ATOMS ADSORBED
IS ABOUT 0.
3 CVCLES
O. 2720- 03
0.2800-03
O.290D-03
0.3010-03
0.3120-03
0.3240-03
0.334D-03
O.347D-03
0.3610-03
0.375O-03
0.391O-03
O.404O-03
0.421D-03
0. 4390-03
0.4590-03
0.430O-03
0.5020-03
0.520D-03
0.545O-03
0.572O-03
0.601D-03
0.632O-03
0.658D-03
0.694D-03
0.721O-03
0. 7330-03
0.7320-03
0.731O-03
0.730O-03
0.7290-03
0.7280-03
0. 7270-03
O.726D-03
0.725O-03
0.724O-03
0.723O-03
0.722O-03
0.72 ID- 03
0.720D-03
0.719O-03
0.718D-03
0.717O-03
0.7160-03
0.715D-03
0.715O-03
0. 7140-03
o. 7i *n— o.i
2490D+15
STARTED
291.7
297. O
303.5
310.0
316.3
322.5
327.2
333.2
339.0
344.7
350.3
354. 7
360. 1
365.3
370.5
375.6
380.6
384.4
389.2
393*9
398.5
403.0
406.5
410.9
415*1
419.5
424.0
428.7
432.7
437*9
443.3
449.0
455.0
459.9
466.5
473.4
480*6
433.2
496.1
502.7
511.4
520.5
530.1
540.2
548.5
559.5
R7I.I
ATOMS/SEC
165.6
172.8
181.9
190.3
159.6
208.2
214.7
223.0
231.0
239*0
246.7
252.7
260. 1
267.5
274.6
281.7
288.6
293.9
300.5
307.0
313.4
319.6
324.4
330.4
334.8
336.9
337.3
337.8
333. 1
333.6
339.0
339.6
340. 1
34O.5
341.1
341.7
342.3
342.9
343.6
344.1
344.9
345.6
346.4
347.2
347.9
348.3
34<J.7
3223.9
3253.4
3290.5
3326.9
3362.6
3397.5
3424.3
3458.0
3490.9
3523.2
3554.9
3579.3
36O9.6
3639.6
3668.9
3697.6
3725.3
3747*4
3774.5
38O1.0
3827.0
3852.5
3872.1
3896.7
3920.9
3945. S
3971.0
3997.7
4019.9
4O49.2
4080.0
4112.2
4146.1
4173.9
421 1.0
4249.9
4290.7
4333.5
4378.3
4415.5
4464.7
4516.3
4570.5
4627.2
4674.1
4736.4
4R01 .7
- 36 -
0.7670-03
0.987D-03
0.1610-02
0.2220-02
0.3630-02
0.649O-02
0.125C-01
0.248D-01
0.423D-01
0.8180-01
0.1520+00
O.273D*00
0.470D+OO
0.7800*00
IDHR S = 300000150.OOOOSEC SUCCESSFULLY PROCESSED
THERE ARE 0.11330+22 ATOMS ADSORBED
THE FLUX AT THE OUTLET IS ABOUT 0.2490D+I5 ATCMS/SEC
DIE ANFANGSZEIT MIRO ZURUECKGERUFEN. D.H. DIE 1NSTATIONAERE
RECHNUNG BEGINNT MIT OEM ZUERST EINGELESENEN ZEITPUNKT (150SEC.1.
IDMR 6 FACTUAL TIME SUCCESSFULLY RESTORED TO 150.00OO SEC
ZUM TEST DER STABILITAET «EfcDEN JETZT 100 SCHRITTE MIT O.001
SEC GERECHNET. NACH JE 25 SCHRITTEN EKFOLGT EIN AUSDRUCK.
0.7580*07
0.7460+07
0*7380+07
0. 7320+07
0.723O+07
0.715D+07
0.7CBD+07
0.7C1D+C7
0.696D+C7
0.690D»07
0.665O+C7
0. 6790*07
0.674D+07
0*6690*07
0. 1600+00
0.125D+00
0.771D-01
0.559O-01
0.343D-01
0.192O-01
O.IOOO-01
0.504O-02
0.296O-O2
0.153D-02
0.823D-03
0.46 ÖD- 03
0.267O-03
0*1610-03
583. 0
594.8
605.8
614.0
624. 1
6.33.8
643.1
652.0
658.7
666.9
674.7
682.2
6 89. 4
696.3
356.7
376.2
405.4
420.4
438.9
456.6
473.6
439.9
502. 1
517. 1
531*4
545. 1
556.3
570.9
4869. 1
4935.9
4998.1
5044. £
5101.7
5156.5
5209.0
5259.3
5296.9
5343.2
5387.5
5430.0
5470.6
5509. 6
DELTA T = 0.001
MAXIMUM NUMBER OF CYCLES 100
CYCLE *
O.I15O+08
0.114O+03
0.1130*00
0.1110*08
0.110O+08
0.1C9D+08
0.1080*08
0.1070*08
0. 1060+08
O.105O+OS
0.1G4O*08
0*1030*08
0.1C3O*08
0.1020*08
0.1010*03
0.1COD+08
0.9530*07
O. 98 SO* 07
0.9610*07
O.974O*07
0.9670*07
0.9610*07
0.9560*07
0.9900*07
0.9440*07
0.9380*07
0*9320+07
O.925D*07
0*9200*07
0.9I4O+07
0.907D+07
0.8990*07
0.8920*07
0.866D+07
0.8780*07
0.8700*07
0.662D+07
0. 6530+07
0.844O+07
0.837D+07
0.628O+07
0.8180*07
UFA JÜUCH ZAU 0. 8 0 SO + 0 7
0.7980*07
n. jonn*m
1 Of
0.5720*00
0*5550+00
0.535O+00
0.51SD+00
0*4960+00
0.477O+00
0.462D+00
0.444O+00
0.427O+00
0.4090+00
0. 392O+OO
0.380D+00
0.363O+00
0.348D+00
0.3320+00
0.318D+00
0.3O3O+00
0.2920+00
0.278D+00
0.2650*00
0.252D+00
0.239O+OO
0.229O+00
0.217O+00
0.2O9D+00
0.2040+00
0.2O3O+00
0.2020+00
0. 2010+00
0.200O+00
0.199D+00
0.198D+00
O*197O*00
0.196D+00
0.194D+00
0*1930+00
0.191D+00
0.190D+00
o.iaao+oo
0.167D+00
0.18SO+00
0.183D+00
0.182D+00
0*1800+00
n.i 7«n»n<i
100 CYCLES
0.272D-03
0.2SOD-03
0.290D-03
0.301O-03
O. 3120-03
0.324D-03
0.334D-03
0.347D-03
0. 3610-03
0.3750-03
0.391D-03
0.404O-03
0.421O-03
0.439D-03
O.4S9D-03
0.4800-03
0.502D-03
O.S200-O3
0. 5450-03
0.572D-03
0.601D-OJ
0.632O-03
O.658O-03
0.694O-03
0.721D-03
0.733D-03
0.732D-03
0.7310-03
0.730O-03
0.729O-03
0.728D-03
0.727O-03
0.7260-03
O.725D-03
0.724D-03
0.723D-03
0.7320-03
0.72 ID- 03
0.7200-03
0.719O-03
0.7180-03
0.7170-03
0.716O-03
0.715O-03
n „7i «in-o.i
STARTED
291.7
297.0
303.5
310.0
316.3
322.5
327.2
333.2
339.0
344.7
350.3
354.7
360.1
36S.3
370.5
375.6
380.6
384.4
389.2
393.9
398.5
403.0
406.5
410.9
415.1
419.5
424.0
428.7
432.7
437.9
443.3
449.0
455.0
459.9
466.5
473*4
480.6
488.2
496.1
502.7
511.4
520.5
530.1
540.2
=14 fl, S
165.6
172.8
181.9
190.8
199.6
208.2
214.7
223.0
231.0'
239.0
246.7
2E2.7
260.1
267.5
274.6
261. 7
288.6
293.9
300. S
307.0
313.4
319.6
324.4
330.4
334. 8
336.9
337.3
337.8
338.1
338.6
339.0
339*6
340. 1
340.5
341.1
341.7
342.3
342.9
343.6
344.1
344.9
345.6
346.4
347.2
347.9
3223.9
3253.4
3290. S
3326.9
3362.6
3397.5
3424.3
3456.0
3490.9
3523.2
3554.9
3579.3
3609.6
3639.6
3666.9
3697.6
3725.6
3747.4
3774. S
3601. C
3827.0
3852.5
3672.1
3896.7
3920.9
3945.5
3971.0
3997.7
4019.9
4049.2
4080.0
4112.2
4146.1
4173.9
4211.0
4249.9
4290.7
4333.5
4378.3
4415.5
4464.7
4S16.3
4570.5
4627.2
4674.1
- 37 -
0.780O+C7
0.7690*07
0.7S8D*C7
0.7480407
O.738D+07
0. 7320+07
0.7230*07
0.7150*07
0.708O+07
0.701U+07
0.6960*07
0.6900*07
0. «850*07
0.6790*07
0.6740*07
0.6690*07
IDHR 7 =
THERE ARE 0
THE FLUX AT
IOHR 8 -
IOMR 9 =
IOHR 10 =
IDHR 11=
IDHR 12 =
IOHH 13 =
IOHR 14 =
IDHR 15 =
IOMR 16 =
IOHR 17 =
IOHH ie =
IOHR 19 =
IDHR 20 =
IOHR 21 =
IDRR 22 =
IDHR 23 =
IDHR 24 =
10 »H 23 =
IOHR 26 =
10WR 27 =
IOHR 28 =
IOHR 29 =
IOHR 30 =
CVCLE *
0.1150*08
0.1140*08
0.1130*08
0.111D*08
0.1100*08
0.1090*08
0. 108D+08
0.1070*08
0.1060*08
0.1050*08
0.1040*08
0.1030*08
0.1030*08
0.1020+08
o.ioto+oa
0.1000*03
0.9930*07
0.9860*07
0.9810+07
0.9740*07
0.9670*07
0.9610*07
0.9560*07
0.9500*07
0.944O+07
O.938O+07
KFAJUUCHZMI 0.9320+07
0.9250*07
n_o9nn+n7
0.1 760*00
0.174O+00
0. 1600+00
0.125O+00
0.7 71 O- 01
0.559D- Jl
O.J43O-01
0.1W2O-01
Ü.10OD-Ü1
0. 5040-02
0.296D-02
0.15 3D- 02
Q.823O-03
0.460O-03
0.267D— 03
0.161O-03
150. >
.11330*22 ,
THE OUTLET
150.
ISO.
ISO.
ISO. >
150.
150-
150.
150.
150.
150.
150.
150.
150.
150.
150.
150.
150.
150.
150.
150.
ISO.
ISO.
ISO.
25 OF
O.S72D+OO
0.5550+ 00
0. S3 50+00
0.515O+00
0.496O+00
0.477D+00
0.462D+00
0.444O+00
0.4270*00
O.409D+00
0.3920*00
0.380O+00
0.3630+OO
0.348O+00
0.3320+00
0.318D+OO
0.303O+00
0.292D+00
0.278D+00
0.265O+00
0 .2520+00
0.239O+OO
0.229O+00
0.217O+00
O.2090+OO
0.2040*00
0.2030*00
0.202D*00
o.pnin+nn
559. S
571.1
563. 0
594.8
60S. 3
614.0
624.1
633. 3
643. 1
652. O
058. 7
666.9
674.7
682.2
639.4
696.3
J4Ö.3
349.7
35C.7
376.2
405.4
420.4
436.9
456.6
473.6
439.9
502.1
517. 1
531.4
545. 1
550.3
570.9
4736.4
4801.7
4369.1
4935.9
4998. 1
5U44.5
5101 .7
5156.5
5209.0
5259.3
5296.9
5343.2
5337.5
5430.0
5470.6
5509. C
0.7140-03
0.714D-03
0.7670-03
0.9870-03
0.161D-02
0.222O-O2
0.3630-02
0.649O-02
O.125D-01
O.2480-01
0.4230-01
O.eiöD-01
0.1520+00
0.273C+OQ
0.4700+00
O.78OO+00
I 0010SEC SUCCESSFULLY PRCCESSEO
IS AD SDR E E D
ABÜUT 0.2490O+15 ATCMS/SEC
0020SEC SUCCESSFULLY PROCESSED
15O 00305EC SUCCESSFULLY PROCESSED
S0 0040SEC SUCCESSFULLY PROCESSED
1S0 0050SEC SUCCESSFULLY PROCESSED
0060SEC SUCCESSFULLY PROCESSED
-0070SEC SUCCESSFULLY PRCCESSEO
0080SEC SUCCESSFULLY PROCESSED
.0090SEC SUCCESSFULLY PROCESSED
S 0100SEC SUCCESSFULLY PROCESSED
0110SEC SUCCESSFULLY PROCESSED
.0120SEC SUCCESSFULLY PROCESSED
0.0130SEC SUCCESSFULLY PROCESSED
.0140SEC SUCCESSFULLY PROCESSED
.0150SEC SUCCESSFULLY PROCESSED
0.0160SEC SUCCESSFULLY PROCESSED
0.0170SEC SUCCESSFULLY PROCESSED
.0180SCC SUCCESSFULLY PROCESSED
0.0190SEC SUCCESSFULLY PROCESSED
0.0200SEC SUCCESSFULLY PROCESSED
0.0210SEC SUCCESSFULLY PROCESSED
1SO 0220SEC SUCCESSFULLY PROCESSED
1SO 0230SEC SUCCESSFULLY PROCESSED
1S0 0240SEC SUCCESSFULLY PROCESSED
100 CYCLES STARTED
0.2720-03
0.280D-03
0.290D-03
0.301O-Ö3
0.312D-03
0.324D-O3
O.334D-03
0.347O-03
0.361D-03
0.375O-03
0.39ID-03
0.404D-03
0.421D-03
0.439D-03
0.459O-03
0.4800-03
O.S02O-03
0.520O-03
O.545O-03
0.572O-03
0.601O-03
0.6320-03
0.6S8D-03
0.694D-03
0.721D-03
0.7330-03
0.732O-03
0.7310-03
o. 7-ion-oi
291.7
297.0
303.5
310.0
316.3
322.5
327.2
333.2
339.0
344.7
350.3
354.7
360.1
365.3
370.5
375.6
380.6
384.4
389.2
393.9
398.5
403.0
406.5
410.9
415.1
419.5
424.0
428.7
432.7
165.6
172. S
181.9
190.8
199.6
2C8.2
214.7
223.0
231.0
239.0
246.7
252.7
260.1
267.5
274.6
281.7
288.6
293.9
300.5
307.0
313.4
319.6
324.4
330.4
334.6
336.9
337.3
337.8
338. 1
3223.9
3253.4
3290.5
3326.9
3362.6
3397.5
3424.3
3458.0
3490.9
3523.2
3554.9
3579.3
3609.8
3639.6
3668.9
3697.6
3725.8
3747.4
3774.5
380 1.0
3327.0
3852.5
3872.1
3896.7
392O.9
3945.5
3971.0
3997.7
4019.9
- 38 -
0.914D+07
0*9070+07
0.6S9D+07
0*8920+07
0.8660+07
0.878D+C7
0.3700*07
0.862D+07
0.853D+G7
0.8440*07
0.837O+07
0.8280*07
0. 8180+07
0*6080+07
0.798D+Q7
0*7900+07
0*7800+07
0*7690+07
0*7580+07
O.748O+07
0.738D+07
0.732D+07
0.7230+07
0.715D+07
0*7080*07
0.701D+07
0.696D+07
0.690O407
0.6850+07
0.6790*07
0.674D+07
0.669O+07
IDMR 31 =
THERE ARE 0
THE FLUX AT
IDMR 32 =
I OUR 33 =
IQMR 34 =
IOMR 33 a
IOHR 36 =
IDMR 37 =
IOWR 36 =
IOMR 39 <=
IDMR 40 =
IOMR 41 =
IOMR 42 =
IOMR 43 =
IOMR 44 =
IOMR 45 =
IOMR 46 =
IOMR 47 =
IOMR 48 =
IDMR 49 =
IOMH 50 =
IDMR 51 =
IOMR 52 =
IDMH 53 =
IDMR 54 =
IOMR 55 =
CYCLE *
0.1 150+08
0.114D+08
0.1130+08
0.111D+08
O.110O+OB
0. 1090+08
0.108O+08
0.107O+08
0.106D+08
«FA JÜUCM ZMI 0 • 1 0 5D+ 0 8
0*1040+08
n. i nin*nR
0.200D+00 0.729D-03 437.9
0.199D+00 0.728D-03 443.3
0.1 980+00 0,7270-03 449.0
0.1970+00 0.726D-03 455*0
0.196D+00 0.7250-03 459.9
0.1940+00 0.724D-03 466. 5
0.1930+00 0.723O-03 473.4
0.1 9 1O+ 00 0.7220-03 430.6
0.1SIOD+00 0.721D-03 438.2
0.1880+00 0.72QD-03 496. 1
0.1870*00 0.719D-03 502.7
0.18SD-fOO 0.718O-03 511.4
0.183D+00 0.717D-03 520.5
0.182D+00 0.716O-03 530.1
0.180O+00 0.715O-03 540.2
0.173D+00 0.715D-03 548.5
0.176O+00 0.714D-03 559.5
0*1740+00 0.714O-03 571.1
0.160O+00 0.767O-O3 583.0
0.125D+00 0.987D-03 594.8
0.771O-01 0.161D-02 605.8
0.559O-01 0. 222O-02 614.0
0.343D-OI 0.363D-02 624. 1
0.19ZD-01 O.649D-02 633.8
0.1OOD-01 0.1250-01 643.1
O.S04O-02 0.2460-O1 652.0
0.296D-02 0.423D-O1 658.7
0.153D-02 0.818O-01 666.9
0.8230—03 0.152O+00 674.7
0.460O-03 0.273O+00 682*2
0*2670-03 0*4700+00 689.4
0.161D-03 0.780D+QO 696.3
150.02SOSEC SUCCESSFULLY
•1133O+22 ATOMS ADSORBED
THE OUTLET IS ABOUT 0.2490O+15
150.0260SEC SUCCESSFULLY
150.0270SEC SUCCESSFULLY
150.0280SEC SUCCESSFULLY
150.0290SCC SUCCESSFULLY
150.0300SEC SUCCESSFULLY
150.0310SEC SUCCESSFULLY
15O.03205EC SUCCESSFULLY
150.O330SEC SUCCESSFULLY
150.0340SEC SUCCESSFULLY
1S0.0350SEC SUCCESSFULLY
150.0360SEC SUCCESSFULLY
150.0370SEC SUCCESSFULLY
150.O380SEC SUCCESSFULLY
150.0390SEC SUCCESSFULLY
150.0400SEC SUCCESSFULLY
150.0410SEC SUCCESSFULLY
15O.0420SEC SUCCESSFULLY
150.0430SEC SUCCESSFULLY
150.0440SEC SUCCESSFULLY
1SO.O450SEC SUCCESSFULLY
150.0460SEC SUCCESSFULLY
150.0470SEC SUCCESSFULLY
150.0480SEC SUCCESSFULLY
150.0490SEC SUCCESSFULLY
50 OF 100 CYCLES STARTED
0.572D+00 0.272C-03 291.7
0.5550+00 0.280D-03 297.0
O.S35D+OO 0.2900-03 303.5
0.51 50+00 0.301D-03 310.0
0*4960+00 0.31 2O- 03 316*3
0.477O+00 0.3240-03 322.5
0.4620+OO 0.334D-03 327.2
0.4440+00 0.347D-03 333.2
0.427D+00 0.36 ID- 03 339.0
0.409O+OO 0*3750-03 344*7
0.392O+00 0.39 ID- 03 350.3
n.^nnn+nn o,*n*r>-o,i 354.7
336*6 4049.2
339. O 4080*0
339*6 4112.2
340. 1 4146*1
340.5 4173.9
341. 1 421 1.0
341.7 4249.9
342.3 4290.7
342.9 4333.5
343.fi 4378.3
344. 1 4415. S
344.9 4464.7
345.6 4516*3
346.4 4570.5
347.2 4627.2
347.9 4674.1
346.8 4736.4
349.7 4801.7
356.7 4669.1
376.2 4V35.9
405.4 4998.1
420.4 5044.5
438.9 5101.7
456.6 5156.5
473.6 5209.0
489.9 5259.3
502. 1 5296.9
517.1 5343.2
531.4 5387.5
545.1 5430.0
558.3 5470.6
570.9 5509.6
PROCESSED
ATCMS/SEC
PROCESSED
PROCESSED
PROCESSED
PROCESSED
PROCESSED
PROCESSED
PROCESSED
PROCESSED
PROCESSED
PROCESSED
PROCESSED
PROCESSED
PROCESSED
PROCESSED
PROCESSED
PROCESSED
PROCESSED
PROCESSED
PROCESSED
PROCESSED
PROCESSED
PROCESSED
PROCESSED
PROCESSED
165.6 3223*9
172.8 3253.4
181.9 3290.5
190.8 3326.9
•199.6 3362.6
208.2 3397.5
214.7 3424.3
223.0 3458*0
231.0 3490.9
239.0 3523.2
246.7 3554.9
P5P.7 3579.3
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0.1030*08
O. 102D+08
0.101O+08
0.100O+C8
O.993D*07
0.9880*07
0.98104-07
0.974D+07
0.9670*07
0.9610*07
0.9560*07
0*9500*07
0.9440*07
O.938D+07
0.9320*07
0.9250*07
0.9200*07
0.9140*07
0.9070*07
0.6S9O*07
0.8920*07
i 0*8860*07
O.B78O+07
0.8700*07
0.862D+07
0.8530*07
0.6440*07
0,837D*07
O.828O*07
O.ai8O*07
0.8080*07
0.7980*07
0.790O*O7
0.7800*07
0.7690*07
0-7580*07
O.748D*07
0.7380*07
O.7320*07
0.7E3D+07
0.7150*07
O.708D+07
0.7010*07
O.696O*07
0.690D+07
0.6BSD+07
0.679D+07
0.674D*Q7
0.6690*07
10HR S« -
THERE ARE
0.3630*00 0.4210-03 360.1 260.l 3609.6
0.3480*00 0.439C-OJ 365.3 267.S 3639.6
0.332O*OO 0.459O-O3 370.5 274.6 3668.9
0.3130*00 0.4SOD-03 375.6 2S1.7 3697.6
O.3O3O*00 0.5O2D-03 360.6 288.6 3725.8
0.2920*00 0.520D-03 384.4 293.9 3747.4
O.278D+00 0.5*50-03 339.2 300.5 3774.S
O.265D+00 0.5720-03 3*33.9 307.0 3801.0
O.2520*00 0.601D-Q3 398.5 313.4 3827.0
0.2390*00 0.632C-03 403*0 319.6 3852.5
0.2290*00 0.6580-03 406.5 324.4 3872.1
0.2170*00 0.6940-03 410.9 330.4 3896.7
0.2090*00 0.7210-03 415.1 334.8 3920.9
0.2040*00 0.733C-03 419.5 336.9 3945.5
0.2030*00 0.732O-03 424.0 337.3 3971.0
0.2020*00 0.731O-O3 428.7 337.8 3997.7
0.2010*00 0.730D-03 432.7 338.1 4019.9
0.200O*OO 0.729D-03 437.9 338.6 4049.2
0.199O*OO 0.7280-O3 443.3 339.0 4O80.0
0.1980*00 0.727O-03 449.0 339*6 4112.2
0.1970*00 0.7260-03 455.0 34O.1 4146.l
0.1960*00 0.725D-03 459.9 340*5 4173.9
0.1940*00 0.724D-03 466.5 341.1 4211.0
0.193D*OO 0.7230-O3 473.4 341.7 4249.9
0.1910*00 0.7220-03 480.6 342.3 4290.7
0.t90O*OO 0.721O-03 488.2 342.9 4333.5
0*1880*00 0.720O-03 496.1 343.6 4378.3
0*1870*00 0.719O-03 502.7 344. l 4415.5
0.1850*00 0.7180-03 511.4 344.9 4464.7
0.1830*00 0.7170-03 52O.S 345.6 4516.3
0*182O*OO 0.716D-03 530.l 346.4 4570.5
0*1800*00 0.715O-03 S4O.2 347.2 4627.2
0.1780*00 0.71 SO-03 543.5 347.9 4674. l
0.1760*00 0.714D-03 559.S 348.8 4736.4
0.174O*OD 0.7140-03 571.l 349.7 4801.7
0.1600*00 0.7670-03 583.0 356*7 4869.1
0.1250*00 0.9870-03 594.8 376.2 4935.9
0.771D-01 0.161Ü-02 605.8 405.4 4998.l
0.559O-01 0.222O-02 614.0 420.4 5044.5
0.343D-01 0.363D-02 624.l 438.9 5101.7
0*192D-01 0*6490-02 633.8 456.6 5156.5
O.lOOD-01 0.125D-01 643.1 473.6 5209.0
0.504O-02 0.2480-01 652.0 489.9 5259.3
0.2960-02 0.4230-01 658.7 502.1 5296.9
0.153D-02 0.818O-01 666.9 517.1 5343.2
0.8230-03 0.1520+00 674.7 531.4 5387.5
0.46OD-03 0.2730*00 682.2 545*1 5430.0
0.267D-03 0.4700*00 689.4 558.3 547O.6
O.161D-03 0.7800*00 696.3 570.9 5509.6
l 150.0500SEC SUCCESSFULLY PROCESSED
0*11330*22 ATOMS ADSORBED
THE FLUX AT THE OUTLET IS ABOUT 0.24900*15 ATOMS/SEC
I OUR
IDHR
IOHR
IOMR
IOMR
IDHR
IDHR
I OUR
IDttR
IDHR
IOHR
IDHR
IOHR
IDHR
IDHR
IOHR
IOHR
AUCH ZA$
 0HR
IDHR
IDtaO
57 =
58 =
59 =
60 =
ei =
62 =
63 =
64 =
65 =
66 =
67 =
68 =
£9 =
70 =
71 =
72 =
73 =
74 =
75 =
7* =
1S0.0510SEC SUCCESSFULLY PROCESSED
150.0520SEC SUCCESSFULLY PROCESSED
1S0.0530SEC SUCCESSFULLY PROCESSED
1S0.0540SEC SUCCESSFULLY PROCESSED
150.0550SEC SUCCESSFULLY PROCESSED
150.0560SEC SUCCESSFULLY PROCESSED
1S0.0570SEC SUCCESSFULLY PROCESSED
1SO.OS80SEC SUCCESSFULLY PROCESSED
1S0.0590SEC SUCCESSFULLY PROCESSED
150.0600SEC SUCCESSFULLY PROCESSED
1SO.0610SEC SUCCESSFULLY PROCESSED
IS0.0620SEC SUCCESSFULLY PROCESSED
1S0.0630SEC SUCCESSFULLY PROCESSED
150.0640SEC SUCCESSFULLY PROCESSED
150.0650SEC SUCCESSFULLY PROCESSED
150.066OSEC SUCCESSFULLY PROCESSED
1S0.0670SEC SUCCESSFULLY PROCESSED
150.0680SEC SUCCESSFULLY PROCESSED
1S0.0690SEC SUCCESSFULLY PROCESSED
SllcrFSSFltt-LV PROCESSED
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I OH R
IOWfi
IDMR
IOHR
CYCLE
77 =
78 =
79 =
80 =
*
150.0710SEC SUCCESSFULLY PROCESSED
15Q.0720SEC SUCCESSFULLY PROCESSED
150.0730SEC SUCCESSFULLY PRCCESSED
150.0740SEC SUCCESSFULLY PROCESSED
75 OF 100 CYCLES STARTED
O.llED+08 0.5720+00 0.2720-03 291.7 105.6 3223.«
0.1 14D + 08 O.S55O+00 O.28OO-03 297.0 172.8 3253.4
0.1130*08 0.5350+00 0.29ÜO-O3 3 03. S 1B1.9 3290.5
0.1 It0*08 0.5150*00 0.301D-03 310.0 190.B 3326.S
0.1100*08 0.4960*00 0.3120-03 316.3 IS?.6 3362.6
0.1Q9O*08 0.4770*00 0.324O-03 322.5 208.2 3397.5
0.108D+08 0.462O+OO O.334C-03 327.2 214.7 3424*3
0.1070+08 0.4440+00 0.347D-O3 333.2 223.0 3458.0
0.1C6D+08 0.4270*00 0.3610-03 334.Ü 231.0 3490.9
0.1050*08 0.4O9O*00 0.3750-03 344.7 239.0 3523.2
0.1040*08 0.3920*00 0.391O-O3 350.3 246.7 35S4.9
O.I03O*08 0.380D+00 0.404O-03 354.7 252.7 3579.3
0.1030+08 0.3630*00 0.421O-03 360.1 260.1 3609.6
O.102D+08 0.3480*00 0.439D-03 365.3 267.5 3639.6
0.1Q1D+08 0.3320+00 0.459O-03 370.S 274.6 3668.9
0.100O+08 0.313D+00 0.4800-03 375.6 281.7 3697.6
0.993O+07 0.303D+00 0.5020-03 360.6 286.6 3725.8
0.9680+07 0.2920*00 0.520D-03 384.4 293.9 3747.4
0.981D+07 0.278D+00 0.5450-O3 389.2 300.5 3774.5
O.S74D + 07 0.2650+00 0.572D-03 393.9 307.0 3801.0
0.967D+07 Q.252O+00 0.601D-03 398.5 313.4 3827.0
0.961O+07 0.2390+00 0.632D-03 403.0 319.6 3852.5
O.9S6D+07 0.2290+00 0.6580-03 406.5 324.4 3872.1
0.95OD+07 0.217D+00 0.694D-03 410.9 330.4 3696.7
O.944O+07 0.2090+00 0.721O-O3 415.1 334.E 3920.9
0*9360+07 0.204O+00 0.733D-03 419.5 336.9 3945.5
0.932O+07 0*2030+00 0.7320-03 424.0 337.3 3971.0
0.9250+07 0.202O+00 0.7310-03 428.7 337.6 3997.7
0*9200+07 .0.201O+00 0.730D-03 432.7 338.1 4019.9
0.914O+07 0.200O+00 0.729O-03 437.9 338.6 4049.2
0.907D+07 Q.199D+00 0.726O-03 443.3 339.0 4080.0
0.8S9D+07 0.1980+00 0.727O-03 449.0 339.6 4112.2
O.B92D+07 0.1970+00 0.726D-03 455.0 340.1 4146.1
O.8660+07 0.196O+00 0.725D-O3 459.9 34O.5 4173.9
0.8760+07 0.194D+00 0.724D-03 466.5 341.1 4211.0
0.870D+07 0.1930+00 0.7230-03 473.4 341.7 4249.9
0.862O+07 0.191D+00 0.722D-03 480.6 342.3 4290.7
0.853D+07 0.190D+00 0.721D-03 488.2 342.9 4333.5
0.644O+07 0.1880+00 0.720D-03 496.1 343.6 4378.3
0.837D+07 0.167O+00 0.719D-03 502.7 344.1 4415.5
0.828O+07 0.18SO+00 0.718O-03 511.« 344.9 4464.7
O.BI6D+07 0.1830*00 0*7170-03 520.5 345.6 4516.3
0.808O+07 0.182O+00 0.7160-03 530.1 346.4 457O.S
O.798D+07 0.1800*00 0.715O-03 540.2 347.2 4627.2
0.7900*07 0,1780+00 0.7150-03 548.5 347.9 4674.1
O.780O+07 0.1760*00 0.714D-03 559.5 348.8 4736.4
0.769O+07 0.1740+00 0.7140-03 571.1 349.7 4801.7
O.758O+07 0.160O+00 0.767D-03 583.0 356.7 4869.1
0.748O+07 0.125D+00 0.987D-03 594.8 376.2 4935*9
0.738O+07 0.7710-01 0.161D-02 605.6 405.4 4998. 1
0.732O+07 0.559D-01 0.222D-02 614.0 420.4 5044.5
0.723D+07 0.343D-01 O.363O-02 624.1 438.9 5101.7
0.715O+07 0.192D-01 0.649D-02 633.6 456.6 5156.5
0.7C8O+07 O.tOOD-01 0.125O-01 643.1 473.6 5209.0
O.701O+07 0.5040-02 0.248O-01 652.0 489.9 5259.3
O.696O+07 0.296O-02 0.423O-01 658.7 502.1 5296.9
0.690O+07 O.I 530-02 0.816D-01 666.9 517.1 5343.2
0.68SO+C7 0.8230-03 0.1520+00 674.7 531.4 5387.5
0.679O+07 0.46OO-03 0.273D+00 682.2 545.1 5430.0
0*6740*07 0.267D-03 0*4700*00 689.4 556*3 5470.6
0.6690+07 0.1610-03 0.780O+00 696*3 570.9 S5O9.6
IOMR 81 = 150.07SOSEC SUCCESSFULLY PROCESSED
THERE AAE 0.11330+22 ATOMS ADSORBED
THE FLUX AT THE OUTLET IS ABOUT 0.2490O+15 ATOMS/SEC
KFAMUtxq«MR 82 = 150.0760SEC SUCCESSFULLY PROCESSED
IOUR 83 = - 150.O770SEC SUCCESSFULLY PROCESSED
n* = isft.n7«osFr sur.rFSSFin.i Y PROressEo
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I OUR 85 =
IOHR at =
IOHR 87 =
I DM R 86 =
IDHR 89 =
l OHR 90 =
IOHR 91 =
IOHR 92 =
IDHH 93 =
IOHR 94 -=
I OUR 95 =
IOHR 96 =
IDHR 97 =
IDHR 96 =
lOttR 99 =
IGHR 10O =
IDHR 3 =
IOHR 4 =
IOHR 5 =
IOHR 6 =
IDHR 7 =
CYCLE »
0*1150+08
0.1140*08
0.113D+08
O.111O*08
0. 1100*08
0.1Q9D+08
o.io8D*08
0.1070*08
0.1060*08
o*ioso*08
0.104D*08
O.103O+08
O.103O+03
0.102D+08
O.lOtD+08
0*1000*08
0.9930*07
O.988O+07
O.981O+C7
0.9740*07
0.967D+07
O.961D+07
O. 9 SAD* 07
O.9SOO+07
O.944D*07
0.938O+07
0.9320*07
0.9250*07
Q.920O»07
0.9140+07
O.9G7D+07
0.6990*07
O.692D+07
0*8860*07
0.878O+07
0.670D+07
0.862O+07
0*8530*07
O.844D+G7
0.837O+07
0.8280+07
0.8180*07
O. 8080*07
0.796D+07
0.7900*07
0.780O+07
0.769O+07
NFA-JOUCHZMJ o.758O*07
0.7480*07
n-T*f*n + n~r
150.07905EC SUCCESSFULLY
1S0.0800SEC SUCCESSFULLY
150.0810SEC SUCCESSFULLY
150.08ZÜSEC SUCCESSFULLY
150.0830SEC SUCCESSFULLY
150*0840SEC SUCCESSFULLY
150.0850SEC SUCCESSFULLY
IS0.0660SEC SUCCESSFULLY
150.0870SEC SUCCESSFULLY
150.0880SEC SUCCESSFULLY
150.0890SEC SUCCESSFULLY
150.0900SEC SUCCESSFULLY
150.0910SEC SUCCESSFULLY
150.0920SEC SUCCESSFULLY
150.0930SEC SUCCESSFULLY
150.09405EC SUCCESSFULLY
150.09SOSEC SUCCESSFULLY
150.0960SEC SUCCESSFULLY
150.0970SEC SUCCESSFULLY
15O.O98OSEC SUCCESSFULLY
150.099OSEC SUCCESSFULLY
100 OF
0.5720*00
0.5550*00
0.5350*00
0.5150*00
0.4960*00
0.4770*00
0.4620*00
0.444D+00
0.4270*00
0.4O9O+OO
0.3920*00
0-380D+00
0.363O'*00
0.348O+00
0.3320*00
0.3180*00
0.3030*00
0.292O*OO
0.278D+00
0.2650*00
0.2520*00
0.2390*00
0.2290*00
0.2170*00
0.2090*00
0.2040*00
0.203D+00
0.2O2O*00
0.2010*00
0.2000*00
0*1990*00
0.1980*00
0.197D+00
O.I96D*OO
0.194D*OO
0.1930*00
0.1910*00
0.1900*00
0.188D+00
0.187O+OO
0.18SD*00
0.1830*00
0.1820*00
0.180O+00
0.1780*00
0.1760*00
0. 1740+00
0.160D+00
0.1250*00
n.TTin— 01
1OO CYCLES
0.272D-03
O.280D-03
0.29OO-03
0.30ID-03
O.312O-03
0.3240-03
O.334O-03
0.347O-03
0.3610-03
0.375O-03
0.391D-03
0.404D-03
0.4210-03
O.439D-03
0.4S9O-03
0.4800-03
0.502D-03
0.520D-03
0.545O-03
O.572D-03
0.601O-03
0.6320-03
0.658D-O3
0.694D-03
O.721O-03
0.733D-03
0.732O-03
0.731O-03
0.73OO-03
0.7290-03
0.728O-03
0.727D-03
0. 7200-03
0.725O-03
O.724D-03
0.7230-03
0.722D-03
Ö.721O-03
0.720O-03
0.7190-03
0.7180-03
0. 7170-03
O.716O-03
0.715O-03
0.7 ISO- 03
0.714D-03
O.714D-03
0.767O-03
0.9870-03
o. IAI n— ny
STARTED
291.7
297.0
303.5
310.0
316.3
322.5
327.2
333.2
339.0
344.7
350.3
334.7
360.1
365.3
370.5
375.6
380*6
384.4
389.2
393.9
398.5
403.0 •
406.5
410.9
415.1
419.5
424.0
428.7
432.7
437.9
443.3
449.0
455.0
459.9
466.5
473.4
480.6
488.2
496. 1
502.7
511.4
520.5
S3O. 1
540.2
548.5
559.5
571.1
583.0
594.8 .
fiOfi.R
PROCESSED
PROCESSED
PROCESSED
PROCESSED
PROCESSED
PROCESSED
PROCESSED
PRCCESSEO
PROCESSED
PROCESSED
PMCCESSED
PRCCESSEO
PKÜCESSEO
PRCCESSEO
PROCESSED
PROCESSED
PROCESSED
PROCESSED
PROCESSED
PRGCESSEO
PROCESSED
165.6
172.8
181.9
190.8
199.6
206.2
214.7
223.0
231.0
239.0
246.7
252.7
260.1
267.5
274.6
281.7
268.6
293.9
300.5
307.0
313.4
319*6
324.4
330.4
334.8
336.9
337*3
337.8
338.1
338.6
339.0
339.6
340. 1
340.5
341.1
341*7
342.3
342.9
343.6
344.1
344.9
345.6
346.4
347.2
347.9
348.8
349*7
356.7
376.2
405.4
3223.9
3253.4
3290.5
3326.9
3362.6
3397.5
3424.3
3458.0
3490.9
3523.2
3554.9
3579.3
3609. 6
3639.6
3668.9
3697.6
3725.8
3747.4
3774.5
3801.0
3827.0
3852.5
3872.1
3896.7
3920.9
3945.5
3971.0
3997.7
4019.9
4049.2
4080.0
4112.2
4146.1
4173.9
421 1.0
4249.9
4290.7
4333.5
4378.3
4415.5
4464.7
4516.3
4570.5
4627.2
4674.1
4736.4
4801.7
4869. 1
4935. S
4Q9fl.l
- 42 -
0.732D+07
0.723D+07
0*7150+07
0*7080+07
0*7010+07
0.696D+07
0.6900+07
0.6B5D+07
0.6790*07
0*6740+07
0.669D+07
IDUR 8 =
THERE ARE
0.559D-01 0.222D-02
0.343D—01 0.363U-02
0.1920-01 0.649D-02
0.100O-01 0.1250-01
0.504D-02 O.24aO-01
0,2960-O2 0.4230-01
0.1530-02 0.81 3D-Ot
0.823O-03 0.152D+CO
0.460O-O3 O.2730+00
0.267D-03 0.4700+00
0.161D-03 0.780O+00
iso.iooosEC SUCCESSFULLY PROCESSED
0.1133D+22 ATCMS ADSORBED
614.0
624. 1
6 33 .-8
643. 1
652.0
653.7
666.9
€74. 7
682.2
669.4
696.3
420.4
430. 9
456.6
473.6
<* es. s
502. 1
517. 1
531.4
545, 1
553.3
570. V
5044.5
5101.7
5156. £
5209.0
5259.3
529C.S
53*3.2
5JS7.5
5430.0
5470.6
5509.6
THE FLUX AT THE OUTLET IS ABOUT 0*249UO+15 AFCNS/SEC
JETZT WIRD DIE ZEIT AUF 2 STO. VORGESTELLT.
ion« 9 :ACTUAL TIME SUCCESSFULLY SET TO 7200.0000 SEC
UM JETZT DIE ZUR ZEIT 7200 SEC. GUELT1GE TEMPERATUR ZU LESEN.
• IRQ NUN DIE ÜPTIÜN TUPDAT GESETZT UND EIN ZEITSCHRITT GE-
RECHNET.
OPTION REQUESTED: »TUPDATs
OPTION REQUESTED: SENOOPTS
DELTA T = 0.000
MAXIMUM NUMBER OF CYCLES
CYCLE * 1 OF
TAOAP; TIMEL.TTOT.T1MEH
0.115D+08
0.11*0*08..
0.113D+O8"
0.1110+08
0* HOD« 08
0. 1090+03
0*1080+08
O.107O+08
0.106D+O8
0.105O+08
0.104D+OS
0. 1040*08
O.103D+08
O.102D+08
0*1010+08
0.100O+08
O.996O+07
0.990O+07
0*9830+07
0,9760+07
0*9700+07
0*9620+07
O.957D+07
0.9SOD+G7
O.944D+07
0.938D+07
0. 9320+07
O.926O+07
0.921D+07
0.914O+07
O. 9070 +07
0.90OO+07
0*8920+07
o.eaeo+c?
0.8790+07
O.871D+07
0*8620+07
O.854O+07
0.845O+07
0.8380+07
0.829D+07
O.822O+07
0*8290+07
KF*X>LJCHZAMO.a84D+Q7
0.984O+07
ft. 1 3Tri4.fi«
0.572O+00
O.S55D+00
0.535D+00
0. 5150+00
0.496D+00
O.477D+00
0.462D+00
0.444O+00
0.427D+00
0.409O+OO
0.392O+00
0.380O+00
0.363O+00
0.348D+00
0.332D+00
0.318D+00
0.303D+00
0.292O+OO
O.278D+00
0*2650+00
0.2520+00
0.239O+00
0.229D+00
0*21 7D+00
0.209D+00
0.204D+00
0.203O+00
0*2020+00
O.2OIO+OO
0.20 OO+ 00
0.199O+00
0.198O+00
0.197D+00
0.196D+00
0.194O+00
O*l 930+ 00
0*1910+00
0.190O+ÖO
0.188O+00
0.187D+00
0.185O+00
0.183O+00
0.182D+00
0.180D+00
0.178O+00
n.i T*n+nn
1 CYCLES
1 1 N SEC . > :
0*3350-03
0.376D-03
0.435D-03
0.499O-03
0.569D-03
0.646O-03
0.711O-03
0.800O-03
0.896D-03
0.100D-02
0.1110-02
O.121O-02
O.134D-02
0.148O-02
0.163D-02
0.1790-02
0.197D-02
0*2120-02
0.232O-O2
0.2SJD-02
0. 2580-02
0.222D-02
0.173O-02
0.127D-02
0. 1020-02
0.93 60-03
0.943D-03
0.952O-03
0.960O-03
0.970D-03
0.980O-03
0.992O-03
0. 1000-02
0. 1010-02
0.1 030-02
0.104D-02
0.106O-02
0.107O-02
O.109D-02
0. HOD- 02
0.130O-02
0.320D-02
0.1550-01
0.661O-01
0.148C+00
n.i7ftn+nn
STARTED
310.9
316.9
324.4
331*8
339.0
346.1
351.5
358.3
365.0
371.5
377.9
382.8
389.0
395.0
400.9
406.7
412.4
416.8
422.2
427.6
432.9
438*1
442.4
448.2
454.2
460. S
467.1
474*0
479.8
487.4
495.3
503.7
512.5
519.7
529.4
539.5
550*1
561*2
572.9
582.6
595,3
608,1
620.4
631.8
640.3
ftSO«7
7000.000
167.8
176.1
166.5
196.7
206.6
216.4
223.9
233.3
242.6
251.6
260*4
267.3
275.8
284.1
292.3
300.3
308.2
314.2
321.7
329.1
335. 3
338.6
339.0
339.5
340.1
340.6
341.2
341.8
342.3
342.9
343.6
344.3
345.0
345.6
346.4
347.3
348.1
349.1
350.0
350.8
354.1
369.5
397.6
425.6
442.5
46.7. 1
7200.000
3332.4
3366.2
3408.6
3450. 1
3490.9
3530. 8
3561.4
3599.8
3637.5
3674.4
3710.5
3738.3
3773*1
3807.2
3840.6
3873.4
3905.5
393O.1
3961.0
3991.3
4021.1
4050.9
4075. 1
4107.5
4141.4
4177.0
4214.3
4253.5
4285.9
4328.9
4374.0
4421.3
4470.9
4511 .8
4566.3
4623.4
4683.4
4746.3
4812.2
4867.0
4938.7
5010.8
5O80.4
5145.1
5193.1
SP5I .7
750O.OOO
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o.ieeD+cs 0.17*0*00 o.867o+oc
0.242D+Oa 0.16CQ+00 0.1430*01
0.1950*08 0.12504-00 0.1350+01
0.126D+08 0.771D-01 0.953D+00
O.113O+Ca O.559D-01 0.1000*01
O.tCOD+08 0.343D-01 0.1170+01
0.914D+07 0.192D-01 0.ISOO+Ol
0.8520+07 O.lOOü-01 O.20yD+Ol
C.806D+C7 Ü.504O-02 0.307D+01
0.780D+C7 0.2960-02 0.4130+01
0.753O + 07 0.1S3O-02 O.6130+0 l
0.733D+07 0.823D-03 0.897D+01
0.718D407 0.46ÖD-03 0.128O+O2
0.705O+C7 0.267Q-03 0.178D+02
0.694D+C7 0.161D—03 0.242D+02
IDVR 10 = 7200.0001SEC SUCCESSFULLY PROCESSED
THERE ARE 0.1133D+22 ATOMS ADSORBED
THE FLUX AT THE OUTLET IS ABUUT 0.2574D+15 ATÜMS/SEC
JETZT hlRD DER PRINTLEVEL AUF 5 UMGESETZT. EIN DURCHLAUF
MIT DIESEM LEVEL GERECHNET UNO DER PRINTLEVEL ZURUECKGESETZT.
l NUR ZUR DEMONSTRATION)
66d.S
669.9
678.7
687.2
693.4
70t. 0
70S. 3
715. 1
721.7
726.5
732.4
738,0
743.4
740. 4
753.2
462.6
501.2
518. 8
535.6
547.9
563. 1
577. 5
551. 1
604. 1
613.7
625.5
636.6
647.2
657.2
666.8
5J07.3
5360.1
5410.3
5457.9
5493.0
5536. 1
5577.1
5615.9
5652. H
5680.2
5713.6
5745.3
5775.4
5304.1
5831.2
4 PRIKTLEVEL CHANGED TO 5
•RUNS IM* 0
DELTA T = 0.001
MAXIMUM NUMBER OF CYCLES
RUNP»>» s. R. ENTERED
i CYCLE * i OP i
T AD API TIM£L*TTOT.TIMEH (IN
SOO.OOOOOfOOOOOOOOO
VGE.TEG.TE«;L*A.H:
310.17 31O,
167.74 167
VGE.TEG.TEM;L.A.H-:
319.08 319
ISO. OS 180
VGE.TEG.TEM;L.A.H:
327.78 328
192.11 192.
VGE.TEG.TEV:L»A.H:
336*28 337,
203.86 204.
VGE.TEG.TEM;L.A.H:
344.57 345,
215.33 215,
VGE.TEG.TEM;L.A.H:
352.66 353,
226.52 226,
VGE.TEG.TE«;L.A.H:
360.55 361.
237.44 237.
369.
248.
376,
259,
384.
269
391.
279.
398.
288.
405,
298.
412
CYCLES STARTED
SEC.): 7000.000
200.001099999998587
368.26
248.10
VGE.TEG.TE«:L.A.H:
375.78
258.51
VGE*TEG.TE«;L.A.HI
383.12
268.66
VGE*TEG.TE«;L.A»H:
390.29
278.58
VGE.TEG.TE«;L.A.H:
397.28
286.25
VGE*TEG.TEH;L.A.H:
404.11
297.69
410.77
-an*. an
33.28
,95
,83
33.78
,91
,23
34.27
,65
.33
34.75
.19
,13
35.22
.52
,66
35.68
.65
,91
36. 13
,59
,88
36.56
,33
60
36.99
,89
,05
37.40
27
,26
37.81
,47
22
38.20
.50
,94
38.59
,36
,43
38.96
,oe
33.32
312.12
167.96
33.83
321.14
180.45
34.32
329.96
192.64
34.81
338.56
204.54
35.28
346.95
216.15
35.74
355.14
227.48
36.18
363.14
23S.54
36.62
370.94
249.34
37.05
378.56
259.87
37.47
385.99
270.15
37.87
393.25
280.19
38.27
400.33
289.98
38.66
407.24
299.54
39.03
413.98
7200.001 7500.000
,400002199999997171
33*39
33.90
34.40
34.88
35.36
35.82
36.27
36.71
37.14
37.56
37.97
38.37
38.76
39.14
- 44 -
VGE. TEG. T E W ; L. A. H:
417.28
315.68
VGE.TEG.TEW;I..A.H:
423.62
324.65
VGE. TEG. TEW ; L «A. H :
429.82
333.17
VGE.TEG.TE«;L,A,H:
435.92
338.40
VGE.TEG*TEW;I_.A*H:
442.28
339.02
VGE. TEG, TEW ;L. A. H :
449.02
339.62
VGE. TEG. TEW! L. A. H:
456. 16
340.24
VGE.TEG.TEW;L,A.H:
463.72
340.90
VGE.TEG,TEW;L,A.H:
471.73
341.59
VGE.TEG,TEW;L.A,H:
480. 23
342.. 32
VGE.TEG,TEW;"L.A.H:
489.23
343.09
VGE. TEG. TEW ;L, A, H:
498.76
343.89
VGE,TEG.TEW;L.A.H:
508.87
344.74
VGE. TEG. TEW ;L. A, H:
519.58
345.63
VGE. TEG» TEW ;L, A. HI
530.94
346.57
VGE,TEG,TEW;L.A.H:
542.97
3*7.56
VGE»TEG.TE«;L.A.H:
555.72
348.60
VGE* TEG. TEW ;i_. A. H:
569.24
349.70
VGE. TEG. TEW! L. A. H :
583.57
35O.86
VGE. TEG. TEW II.. A. H:
598.76
352.08
VGE. TEG, TEW ;i_. A. HI
614.01
379.63
VGE.TEG.TEW;I_.A,H:
627.69
418.41
VGE.TEG.TEW;L.A*H;
640.55
443.89
WAjuLiCHaWE.TEG.TEW JL.A.H:
652.63
AA7.BA
39.33
418.59
316.71
39.69
424.97
325.52
40. O4
431.20
334.08
40.38
437.36
338.54
40.74
443.80
339.16
41.12
450.63
339.76
41.53
457.87
340.40
41.95
465.54
341,06
42.41
473,66
341,76
42.89
482,27
342,50
43.39
491.40
343,27
43.93
501.07
344.09
44.50
511.31
344,95
45. t 1
522.17
345.85
45-75
5J3.Ö8
346 .80
46.43
545.88
347.80
47. 15
558.81
348.86
47.91
572.52
349.97
48.72
587,05
351.14
4s.se
602. 19
356.55
SO. 44
617.04
389.28
51.22
630.60
423.21
51.94
643.35
448.52
52.63
655.32
AT?, in
39.40
420.57
317.96
39.76
427.00
326*82
40.12
433.28
335.44
40.46
439.52
336*75
40.83
446.09
339.36
41.21
453.06
339.98
41.62
460.45
340.62
42.06
468.27
341.30
42.51
476.56
342.01
43.00
485.34
342.76
43.52
494.65
343.55
44.06
504.52
344.38
44.64
514.97
345.26
45.26
526.06
346.18
45.91
537.80
347.14
46.60
550.25
348*16
47.33
563.45
349.24
48. 1O
577.44
350.37
48.92
592.26
351.57
49.78
607.34
363.25
50.62
621.59
403.74
51.38
634.98
430142
52.10
647.55
455.47
52.78
659.35
ATP.qq
39.52
39.88
40.23
40.59
4O.96
41.35
41.77
42.21
42.68
43. 17
43.70
44.26
44.85
45.47
46.14
46.34
47.59
48.38
49.22
50.07
50.87
51 .63
52.34
53.01
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VGE.TEG.TEH;L.A.H:
663.96 666
490.34 494
VGE.TEG.TCMIL.A.H:
674.65 677
511.48 515
VGE.TEG.TE*;L.A.H:
684.67 6B7
531.35 535
VGE.TEG.IEH;L.A.H:
694.09 696
550.02 553
VGE.TEG.TEH;L.A.H:
702.94 705
567.57 571
VGE.TEG.TEW;L,A.H:
711.26 713
584.05 587
VGE.TEG.TEH;L.A.H:
719.07 721
599*54 602
VGE.TEG. TEH ;L. A. H:
726.41 728
614.09 617
VGE.TEG. TEH :L. A. H:
733.31 735
627.77 630
VGE.TEG.TE«;L.A.H:
739.80 741
640.62 643
VGE.TEG. TEM.L.A.H:
53.
.56
.63
53.
. 12
.62
54.
.04
.33
54.
.37
.84
55.
.12
.24
55.
.35
.58
56.
.07
.92
27
87
44
97
47
670
501
66C
521
690
541
699
559
53
.43
.08
54
.84
.81
54
.61
.29
55
.78
.57
55
.41
.01
.57
.10
.59
708.39
94
36
576
716
592
724
6oe
56.80
.33
.34
57.
.15
.89
57.
.56
.61
57.
19
55
90
745.89 747.57
652.70 655
VGE.TEG.TEHiL.A.HI
751.62 753
.57
56.
.23
22
664.05 666.79
TADAP:
TAOAP:
TADAP:
TAOAP:
TAOAP:
TAOAP:
TAOAP:
TAOAP:
TAOAP:
TADAP:
TADAP:
TADAP:
TADAP:
TAOAP :
TAOAP:
TAOAP:
TADAP:
TAOAP:
TADAP:
TADAP:
TADAP:
TAOAP:
TAOAP:
TAOAP:
TADAP:
TAOAP:
TADAP:
TADAP:
TAOAP:
TAOAP:
TADAP:
TAOAP:
TAOAP:
"TADAP:
TADAP:
TARAO'
.ILADR.RLAOR, IHADR
.ILAOR.RLAOR. IHAOR
.ILADR. RLADR. IHAOR
.ILAOR.RLAOR, IHADR
.ILADR, RLADR. IHADR
.ILAOR.RLAOR. IHAOR
•ILAOR. RLAOR. IHADR
• ILADR. RLAOR, IHAOR
. ILADR, RLADR. IHAOR
.ILAOR. RLADR, IHAOR
. ILAOR. RLAOR. IHAOR
. ILAOR, RLADR. IHAOR
. ILAOR.RLAOR. IHAOR
. ILADR. RLADR. IHADR
. ILADR. RLAOR. IHAOR
.ILADR, RLADR. IHADR
. ILADR. RLADR. IHAOR
. ILAOR.RLAOR. IHAOR
. ILADR. RLADH, IHAOR
.ILAOR. RLADR. I HAOR
. ILAOR.RLAOR. IHADR
.ILADR, RLADR, IHAOR
.ILADR. RLADR. IHAOR
. ILADR.RLAOR, IHAOR
.ILAOR. RLADR. IHADR
. ILADR. RLAOR. I HAOR
. ILAOR. RLAOR, IHAOR
.ILAOR. RLAOR. IHADR
. ILAOR. RLAOR, IHADR
.ILAOR. RLADR. I HAOR
. ILADR. RLADR. IHADR
. ILADR .RLAOR . I HADR
. ILAOR. RLAOR. IHAOR
. ILAOR. RLAOR, I HAOR
. ILAOR, RLAOR, IHAOR
. it «no. Hi Ann.iHAnp
3
4
5
6
7
6
9
10
1 1
12
13
14
IS
16
17
18
19
20
21
22
23
24
25
26
27
26
29
30
31
32
33
34
35
36
37
Ifl
1
2
3
4
5
5
6
7
a
9
9
1O
11
12
13
14
14
15
16
17
18
18
19
20
21
22
23
23
24
25
26
27
27
26
29
-TO
731
622
737
635
.74
56
.48
.86
56
.06
.00
.06
.49
56.91
.21
.22
57
.91
.56
«29
57.65
744
648
750
659
755
670
1
.20
.10
57
.10
.86
56
.64
.91
.62
2.63
3
4
C
5
.45
.27
.08
.90
6.72
7
a
9
.53
.35
.17
9.98
10
11
12
13
14
14
15
16
17
ia
18
IS
20
21
22
23
23
24
25
26
27
27
26
29
3O
.80
.62
.43
.25
.07
.88
.70
.52
.33
.15
.97
.78
.60
.42
.23
.05
.37
.68
.50
.32
.13
.95
.77
.58
.4(1
.99
.31
2
3
4
5
6
6
7
e
9
10
10
11
12
13
14
15
15
16
17
18
19
19
2O
21
22
23
24
24
25
26
27
26
26
29
30
31
53.63
54.22
54.77
55.29
55.78
56.24
56.66
57.07
57.45
57.80
58.14
58.45
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TADAP:
TAOAP:
TADAP:
TAOAP:
TAOAP:
TADAP:
TAOAP:
TAOAP:
TAOAP:
TAOAP:
TAOAP:
TADAP:
TADAP:
TAOAP:
TAOAP:
TADAP:
TADAP:
TAOAP:
TADAP:
TAOAP:
TADAP:
TAOAP:
TAOAP:
. ILADR.RLADH. IHADR
. ILADR.RLAOR* IHADR
* ILADR.RLADR. IHADR
. ILAOH.HLADR, IHADR
.ILADR.RUAOR. IHADR
. ILAOR.RLADR. IHAOR
. ILAOR.RLAOR. 1HADH
. ILAOR.RLAOR. IHAOR
. ILAOR.RLADR. IHAOR
. ILAOR.RLADR. IHAOR
. ILAOR.RLAOR. IHAOR
. ILADR.RLADR. IHADR
. ILADR.RLAOR. IHADR
. ILAOR.RLAOR. IHADR
. ILAOR.RLADR. IHADR
.ILAOR.RLAOR. IHAOR
. ILAOR.RLADR* IHAOR
. ILAOR.RLADR. IHAOR
. ILAOR.RLAOR. IHADR
. ILADRtRLAOR. IHADR
.ILAOR.RLADR, IHAOR
.ILAOR.RLAOR. IHADR
. ILADR.RLAOR. IHADR
39 31 31.22
40 32 32.03
41 32 32.35
42 33 33.67
43 34 34.48
44 35 35.30
45 36 36.12
4t> 36 30.93
47 37 37.75
48 38 36.57
49 39 39.38
50 40 40*20
51 41 41.02
52 41 41.33
53 42 42.65
54 43 43.47
55 44 44.28
56 45 45.10
57 45 45.92
58 46 46.73
59 47 47.55
60 48 48.37
61 49 49*18
32
33
33
34
35
36
37
37
38
39
40
41
42
42
43
44
45
46
46
47
48
49
50
VFUNO»» S.H. ENTERED
H: o.o 8.86
H: 9.77 9.87
H! 10. «3 10.72
H: 12.14 .12.35
HI 14.79 15.13
H: 16.03 16.10
H: 16.71 16.77
H: o.o o.o
H: o.o o.o
H: o.o o.o
RUNP-I. AC. SC. HILFC
RUNP-I* AC. BC* HILFC
:
:
HUNP-i. AC. ac. HILFC:
RUNP-I * A C . BC« H ILFC
RUNP- 1 * AC .BC. H ILFC
RUNP-I.AC.BC.HILFC
:
:
:
RUNP-I.AC.BC.HILFC:
RUNP-I.AC.BC.HILFC:
RUNP-I.AC.BC.HILFC
RUNP-I.AC.BC.HILFC
RUNP-I* AC. 8C. HILFC
RUNP-I.AC.BC.HILFC
RUNP-I.AC.BC.HILFC
RUNP-I.AC.BC.HILFC
RUNP-I. AC .BC. HILFC
RUNP-I.AC.BC.HILFC
:
:
:
:
:
:
:
:
RUNP-I . AC .BC.H ILFC :
RUNP-I.AC.BC.HILFC:
RUNP-I.AC.BC.HILFC
RUNP-I.AC.BC.HILFC
RUNP-I.AC.BC.HILFC
RUNP-I.AC.BC.HILFC
RUNP-I.AC.BC.HILFC
RUNP- I. AC. BC, HILFC
:
:
:
:
:
:
RUNP- i. AC. ac. HILFC:
RUNP-I . AC .BC .HILFC
RUNP-I.AC.BC.HILFC
RUNP-I. AC.8C. HILFC
RUNP-I.AC.BC.HILFC
RUNP-I . AC .BC. H ILFC
RUNP-I . AC . BC. H ILFC
RUNP-I. AC. BC. HILFC
RUNP-I.AC.BC.HILFC
RUNP- i . AC.ec . H ILFC
HUNP-I.AC.BC.HILFC
«tHNP-I. AC. BC. HILFC
RUNP- I. AC. ac. HILFC
oiiwo—i . *<• , <ar . u n «=r
:
;
:
;
:
:
:
:
•
:
:
:
•
8.96
9.94
10.34
12.58
15.35
16.18
0.0
0.0
0.0
0.0
2
3
4
5
6
7
8
9
10
11
12
13
14
15
16
17
16
19
20
21
22
23
24
25
26
27
28
29
30
31
32
33
34
35
36
37
38
-^ o
9.07
10.04
10.95
12.82
IS. 42
16.26
0.0
0.0
O.O
O.O
0.561D-02
0. 54 1O-02
O.S52D-02
0*5630-02
0.573O-C2
0.609D-02
0.592D-02
0.6O2D-Q2
O.611D-02
O.621O-C2
0.654D-02
0.638D-02
0.647D-02
0.656D-02
0.665O-02
0.673D-02
0.703D-02
O.6B9O-Q2
0.6970-02
0.705O-02
0.712D-02
0.737D-02
0.720D-02
0.727D-02
0.7330-02
0.741O-02
0.74SD-02
0.782D-C2
0.762D-02
O.770D-02
0.780D-02
0.790D-02
0.834D-02
0.808D-02
0.819D-02
0.832D-02
0.84 50-02
n. a*;an— ny
9.18
10.13
11.10
13.02
15.47
16.33
0.0
0.0
0.0
O.O
9.29
10.22
11.25
13.28
15.55
16.41
O.O
0.0
0.0
0.0
O.491D+09
0.4920+09
0.4930+09
O. 4940+09
0.495D+09
O. 4960+09
0.497D+09
0.4980+O9
O. 4990+09
0.5000+09
O.SO1D+09
0.5020+09
O. 5030+09
0.505D+O9
O. 5060+09
0.5070+09
0.5080+09
O.5090+O9
0. 5100+09
0.511D+09
0.5130+09
0.5150+09
0.519D+09
0.5230+09
0.529D+O9
O. 5350 +09
0.5430+09
0.5520+09
0.559O+09
0.5680+09
O.S780+O9
O.S88O+09
O.599O+09
0.6030+09
0.6210+09
0.6330+09
0.6470+09
n. AAin.no
9.39
10.31
11.42
13.57
15.65
16.46
0
0
0
0
0
0
0
0
O
0
0
0
0
0
0
0
0
0
0
0
0
0
0
0
0
0
0
0
0
O
0
0
0
0
0
0
0
n
0.0
0.0
0.0
0.0
9.47
10.40
11,59
13.86
15.75
1C. 53
0.0
0.0
0.0
0.0
9.57 9.67
1O.46 10.55
11.78 11.93
14.18 14.51
15*85 15.94
16.59 16.66
0.0 0.0
0.0 0.0
0.0 O.O
0.0 0.0
.1020-02
.1020-02
.1030-02
•103D-02
.103D-02
.1030-02
. 103O-02
. 1O4D-02
.1040-02
.1040-02
.1040-02
. 1050-02
.1050-02
.1 OSO- 02
.1050-02
.1060-02
.1060-02
.1060-02
•106D-02
•107D-02
.1070-02
.1070-02
.1080-02
. 109D-02
.1100-02
.112D-02
.1130-02
.USD- 02
. 116D-02
.1180-02
.1200-02
.1230-02
.1250-02
.127D-02
.129D-02
.1320-02
•135D-02
- i.inn-n?
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KUMP-I.AC.3C.HI1.FC:
RUNP-1. AC.BC. H ILFC:
RUNP-I.AC.BC*HILFC:
RUNP-I.AC.BC.HILFC:
RUNP-I.AC.BC.HILFC:
RUNP-I•AC.BC.HILFC;
RUNP-I.AC.BC«HILFC:
RUNP-I.AC.BC.HILFC:
RUNP-I.AC.BC.HILFC:
RUNP-I.AC.ac.HILFC:
RUhP-i.AC.BC.HILFC:
RUNP-I.AC.BC» HILFC:
RUNP-I.AC.BC.HILFC:.
RUNP-I.AC.BC.HILFC:
RUNP-I.AC.BC.HILFC:
RUNP-I.AC.BC*HILFC:
RUNP-I•AC.BC.HILFC:
RUNP-I.AC.BC.HILFC:
RUNP-I.AC.BC.HILFC:
RUNP-I.AC.BC.HILFC:
RUNP-I.AC.ac.HILFC:
RUNP-I*AC.BC.HILFC:
RUNP-I.AC.BC.HILFC:
40
41
42
43
44
45
46
47
48
49
SO
51
52
53
54
55
56
57
56
59
60
61
62
Q. 9 ISO- 02
o.aaaD-02
0.9 12O-02
0.936O-02
0.956D-02
O.101O-01
0.984D-C2
0.100O-Q1
0.1 02O-01
0.1 03O-01
Ö.10SD-01
C.103D-01
0.10TD-01
0.108O-01
0.1 100-01
0.11 1O-01
0.114D-01
0.113D-01
O.I 14O-01
0*1 15O-01
o.neo-oi
0.1170-01
0.12SO-01
0.6770+09
0.689D+09
0*7050+09
0.7140+09
0.717O+09
0*7190+09
0.7220+09
0.726C+09
0.73OD+09
0.731D+09
0.7240+09
0.712D+09
O.7O7O+09
0.7020+09
0.697O+09
0.692D+09
0*6880+09
0*6840+09
0.681O+09
0*6770+09
0.674C+09
0*6710+09
0.66SO+O9
0.141D-02
0.144D-02
0.147D-02
0*1490-02
0.149D-Q2
0.1 SOD-02
0.150D-02
0.151D-02
0.152O-02
0*1S2O-C2
0.151O-02
0.148D-02
0.147D-02
0.146O-02
0.14ED-02
0.144O-02
0*1430-02
0.1430-02
0.142D-02
0.141D-02
0.1400-02
0.1400-02
0.1390-02
0.100O+01 0.901O+07
24.1767700326482320
24.1767700326472670
24.1767700326472670
62 0.1448O-03 0.2417O+02 0.1609O-04
62 0*17700-03 0.2418O+O2 -0*16090-04
62 0.16090-03 0.2418D+02 O.1O16D-19
0.1610-03 0.242D+02 3
62 0.16090-03 0.24180+02 0.2388O-16
1 0.9010+07 0.16ID-03 0.242D+O2
0.16090-03 0.24180+02 0.23890-16
2 0*9010+07 O.161O-03 0.242O+02
0.16090-03 0.2418O+02 O.2390O-16
STEPl-NR.R.EXPRT.AN(I): 61 0.331D-01 O.lOOD+01 .0.9950+07
1 .2670164601522763286-03 17.7387862960224498
2 .26701646O149553951E-03 17.7587862960215652
3 .267O1646O149553951E-03 17.7587862960215652
STEPl-NR.R.EXPRT.ANtI): 62 0*4490-01
1 .160934521090074991E-03
2 .16093452t087810079E-03
3 .160934521087810079E-03
ZR£Ai_»>:i .SIGI.THETACII.FTH:
2REAL»>: I .SIGI .THETAf I ) .FTHI
2REAL>»:i.SIGI.THETAII).FTH:
STEP2-I.SIGMA.THETA.ITMAX S 62
ZREAL»>: i.siGi.THETAti >.FTH:
STEP3-I.J.AN.SIGMA.THETA.ITMAX:
,2REAL»>:i*siGi.THETAf I).FTH:
STEP3-1.J.AN.siGHA.THETA.ITMAX:
ZREAL»>: I . SIGI , THETAII ) .FTHI
62
62
62
62
ZREAL»>: I .SIGI.THETAf I ) .FTH:
ZREAL»>: I.SIGI.THETAt I).FTH:
ZREAL»>:i.SIGI.THETA(I).FTH:
STEP2r-I. SIGMA. THETA.ITMAX : .61
2REAt.»>:i.siGi.THETAti) .FTH:
STEP3-I.j.AN.SIGMA.THETA.ITMAX:
2REAL>»:i.SIGI.THETA(I>.FTH:
STEP3-I.J.AN.SIGMA.THETA.ITMAX:
'2REAL»>: I .SIGI.THETAt I I.FTHS
61 0.24O3D-03 0.1775D+O2 0.26700-04
61 0*29370-03 0.17770+02 .-0.2670O-04
61 0.267OO-03 0.17760+02 0*54210-19
0.2670-03 0.1780+02 3
61 0.2670O-03 0.1776O+02 0.2873O-16
1 0.9950+07 0.267O-03 O.178D+02
0.2670O-03 0.17760+02 0.2879O-16
2 0.9950+07 0.267O-03 0.178D+O2
61
61
61
61 0.26700-03 0.17760+02 O.2879D-16
STEP1-NR.R.EXPRT.AN<I): 60 0.239O-01 0.100C+01 O.108O+08
1 .459689816399430965E-03 12.76SO077420661603
2 .4596898163962Ö6656E-03 12.7650077420653432
3 .4596898163962O6656E-03 12.7650077420653432
ZRE AL»>: I. SIGI. THETAI M.FTH:
2REAL»>: I. SIGI.THETAf I ).FTH:
ZREAL»>: I. SIGI.THETAt I ).FTHJ
STEP2-I.SIGMA.THETA.ITMAX : 60
2REAL»>: I. SIGI.THETAt I >.FTH:
STEP3-1.J.AN.SIGMA.THETA.ITMAX:
ZREAL»>: I.SIGI.THETAt I).FTH:
STEP3-1.j.AN»SIGMA.THETA.ITMAX:
ZREAL»>:i.siGi.THETAi i ).FTH:
60 O.41370-03 0.1275D+02 0.4597O-04
60 0.5O57D-03 0.1278O+02 -0.4597O-04
60 0.45970-03 O.1277D+02 0.5421D-19
0.460O-03 0.1280+02 3
60 0*45970-03 0.12770+02 0.3388D-16
1 0.108O+08 0.460O-03 0.1280+02
0.4597O-03 0.1277D+02 0.33880-16
2 0.108O+08 0.460O-O3 0.1280+02
60
60
60
60 0.4597O-03 0*12770+02 0.3388O-16
STEPl-NR.R.EXPRT.ANtI): 59 0.169D-01 0.1000+01 0.1200+O8
1 .822874472220525130E-03 8.97415134661733127
2 .822874472216835373E-03 8.97415134661669511
3 .822874472216835373E-03 8.97415134661669511
ZREAL»>: I. SIGI . THETAI 11 .F TH :
ZR£AL»>:i .SIGI.THETAt I).FTH:
ZREAL»>: I. SIGI.THETAf II.FTH:
-i.SIGMA.THETA.ITMAX : 59
ZREAL»>: I. SIGI.THETAf 11.FTH:
«TPP1-T . I.AM.CTRHA.THFTA.
59 0.7406O-O3 O.8960O+01 0.8229O-04'
59 0.9052O-03 0.89860+01 -0.8229O-04
59 0.8229D-03 0.89740+01 0*54210-19
0.823O-03 0.8970+01 3
59 0.8229D-03 0.89740+01 0,3fl81O-16
SO I n.lpnn+08 0.823D-03 O.897O+01
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ZREAL»>: I.S IG I.THETA« 1 )*FTH: 59 0.d229D-03 0.89740*01 0.3396O-16
STEP3-I.J.AN.SIGMA.THETA,ITMAX: 59 2 0.12OO+08 0.823D-03 0.89704-01
ZREAL»>: 1 .SIGI .THETAl I ) ,FTH: 59 0.62290-03 0.89740*01 0.3909D-16
STEPl-NR.fi.EXPRT,ANI I 1! 50 0.l17U-01 0.10OO+01 0,1360+08
1 .I 53231 S841741258596-O2 6.17734900952713462
2 .1532315641737369346-02 6.17734900952667365
3 .153231584173736934£-02 6.17734900952667365
ZREAL>»:i .SIGI.THETAC 1 J.FTH: 58 0.1379U-02 0.6159D+U1 0.15320-03
2REAL»>: I «SIGI.THETAd I .FTH: 56 0.16860-02 0.6196D+01 -0.1532O-03
2REAL>»tI .SIGI.THETAf I ) .FTH: 58 C.1532D-C2 0.61770*01 0.5421O-19
STEP2-I.SIGMA.THCTA.UMAX : £8 0.153D-O2 0.618D*01 3
ZREAL»>: I .S1GI.THETAC I I.FTH: 58 0.15320-02 0.6177D*01 0.40710-16
STEP3-I.J.AN.SIGHA.THETA.ITMAX: £8 l 0.136D+O8 0.153D-02 0.6180*01
2REAL»>:i.SIGI.THETA( I I.FTH: 58 0.15320-02 0.61770*01 0.40370-16
STEP3—I•J.AN.SIGMA.THCTA.1TMAX! 58 2 0.13bD+08 0.153D-O2 O.618D+01
2REAL»>: I. SI G I. THETAC I ) .FIH: 58 0. 1532D-02 O. 61770*01 0.4104O-16
STEP1-NR.R»EXPRT.AN(Ij: 57' 0.796D-02 0.1000*01 0.157D+03
1 .295770667346118052E-02 4.18343637312399519
2 .29E770667347794548E-02 4.18343637312372785
3 .295770867347794548E-02 4.18343637312372785
ZREAU»>: I. SIGI .THETAd ).FTH: 57 0.2662O-02 0.41590*01 0.29S6O-03
ZREAL»>: I .SIGI.THETAt I ) .FTH: 57 0.3253O-02 O.42O8D*01 -0.29580-03
2REAL>»:i .SIG1.THETAI I ).FTh: 57 0.2958O-G2 0.41830*01 0.1626O-18
STEP2-1.SIGMA.THETA, UMAX : 57 0.296O-02 0.4160*01 3
ZREAL>»:i.SlGI*THETACI ) .FTH: 57 0.2958O-02 0.41830*01 O.33S8D-16
STEP3-I*J.AN.SIGMA.THETA.ITMAX: 57 1 C.1570*08 -0.296D-02 0.4180*01
ZREAL>»:i*SIGl.THETA( I I.FTH: £7 0.295ÖD-O2 0.41330*01 0.3404O-16
STEP3-I.J.AN.SIGMA,TMETA.UMAX! 57 2 0*1570*08 0.2960-02 0.419D+O1
7REAL>»:l,SIGI,TMETA( I ).FTH: 57 O.29SSD-02 0.41830*01 0.34 ISO-16
STEP1-NR.R.EXPRT,AN(1): 56 0*5870-02 0.1000*01 0*1810*08
1 .503777718274124944E-02 3.07203544937650341
2 .50377771827399S871E-02 J.07203544937642703
3 .503777718273999871E-02 3.07203544937642703
ZR£AU>»:i .SIGI. THETA (I I.FTH! 56 0.4534O-02 0.30410*01 0.5O38D-03
ZREAL»>: I .SIGI, THETAi I I.FTH: 56 0.5542D-02 0.3103O4-01 -0.5036O-03
ZREAl_>»:i . SIGI.THETAI I I.FTH: 56 0.50Ü8O-02 O.3072D+OI 0.86740-18
STEP2-1.SIGMA.THETA,ITMAX I 56 0.504O-02 0.307O+O1 3
ZREAL>»II.SIGI.THETA(I I.FTH: 56 0.50380-02 0.30720*01 0.1475D-16
STEP3-1.J.AN.S1GNA.THETA, ITMAX: 56 1 0.1810*08 0.504D-02 0.3070*01
2REAL>»:i«SIGI.THETA(I ).FTH: 56 0.50380-02 0.3072C*01 0.1475O-16
STEP3-I.J,AN.SIGMA.THETA.UMAX: 56 2 0.161O+06 0.504O-02 0.3O7D+01
ZREAL>»:l . SIGI.THETAI 1} .FTH: 56 0.5038D-02 0.3072D*01 0*14750-16
STEPl-Nfi.R.EXPRT.ANtI): 55 0.4O3D-02 0.1000*01 0.2210*08
1 .100137294663049054E-O1 2.09372117677J95C93
2 .100137294663906464E-01 2.O9372117677419656
3 .100137294663906464E-01 2.09372117677419656
ZREAL>»:i.Siei.THETA(I>,FTH: 55 0.9O12O-02 0.20520*01 0.10010-02
ZREAi.»>:i .SIGI.THETAI I >.FTH: 55 0.11020-01 0.21370+01 -0.10Q1D-02
ZREAL>»:i,SIGI .THETAII I.FTH: 55 0.10010-01 0.20940*01 0.66740-18
STEP2-I*SIGMA.THETA.ITMAX I 55 0.1000-01 0.2090*01 3
2REAL>»:i.SIGI.THETAd ),FTH: 55 0.1001Ü-01 0.2094D+01 -O.5638O-16
STEP3-I.J.AN»SIGMA,THETA.UMAX: 55 1 0.2210+08 O.1QOD-01 0.209O+01
ZREAL>»:i , SIGI. THETAC I ).FTH: 55 0.1001O-01 0.20940*01 -0.5378O-16
STEP3-I.J.AN.SIGMA.THETA.ITMAX: 55 2 0.2210*08 0.1000-01 O.2O90+01
ZREAL>»:i*SIGI .THETAI I > .FTH: 55 0. 10010-01 0.2094D + 01 -0.5204D-16
STEP1-NR.R.EXPHT,AN(II: 54 C.290O-02 0.1000*01 0.279D*06
1 .192352014717366397E-01 1.49886250827222014
2 . 192352014 717t»Oo283E-01 1 .49868250827296021
3 .192352014717606283E-01 1.49868250827296021
ZREAL»>: I.SIGI.THETAID.FTH: 54 0.17310-01 o. 14410+01 0.19240-02
ZREAL»>: I. SIGI.THETAI I I.FTH: 54 0.21 16D-01 0. 15590+01 -0.1924O-02
ZREAL»>: I. SIGI. THETAd I.FTH: 54 0.1924O-01 0.1499O+01 O.8674O-18
STEP 2-1 .SIGMA. THETA, UMAX : 54 0.192O-01 0.150O+01 3
2REAl_>»:i.SIGI .THETAd I.FTH: 54 0.1924O-01 0. 1499D+01 -0.2437O-1S
STEP3-I.J.AN.SIGMA,THETA.ITMAX: 54 1 0*2790+08 0.192O-O1 0.15OO+01
ZREAL>»:i .SIGI.THETAt I ),FTh: 54 0.1924O-01 0.1499D+01 -0,24200-15
STEP3-I.J.AN,SIGMA,THETA,UMAX: 54 2 0.2790+08 0.192O-O1 0.150O+O1
ZREAL>»:i.SIGI.THETAC1).FTH: 54 0.19240-01 0.14990+01 -0.2394O-1S
STEP1-NK.R.EXPHT.ANIII: 53 0.226D-O2 0.100D+01 0.363C+08
1 , 343366 780285954349E-01 1 .16663013960160167
2 .343366760286633129E-01 1.16663013960325967
•* .-**•»•***»on:»A**^-11 yan-ni i
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,ZREAL>»M .SIGI. THETAf 1 }.FTM: 53 0.3090D-01 0* 10860*01 0.3434D-02
ZREAL>»:i .SIGI .THETAf I ).FTH: S3 0.3777O-C1 O. 12540*01 -0.3434D-02
ZREAL»>: I .SIGI.THETAf I l.FTHI S3 O.3434D-01 0. 11670*01 0.2602D-17
STEP2-I.SIGMA.THETA.ITMAX : S3 0.343D-O1 O.1170*01 2
ZREAL>»:i•SIGI.THETAfI ).FTH: 53 0.3434D-01 0.11670*01 -0.6922O-1S
STEP3-1.J«AN,SIGMA.THETA.ITMAX: 53 1 0.3030*08 0.343D-01 0.1170*01.
ZREAL>»:i .SIGI. THET AC I) .FTH: S3 G.3434O-01 0.1 I67D*01 -0.66S6D-15
STEP3-I.J.AN.SIGMA.THETA.ITMAX: 53 Z C.3630*08 O.343O-01 O.117D*01
ZREAL»>: I. SIGI. THETAf I I.FTHI 53 0.3434D-01 0. 11&7O+01 -0.6878D-15
STEPI-NR.R.EXPHT.ANfI): 52 0.1970-02 0.1000*01 0.4840*03
1 ".5594705764l293O377E-01 1.00285769714125794
Z .5594705764146284526-01 l.OÜ285769714487416
3 . 559470576414628452E-01 1 .0(12857697144874 16
ZREAU»>:i .SIGI .THETA{1 }*FTH: 52 O.5035D-01 0.89010*00 0.5595D-02
ZREAL»>:i .SIGl.THETAfI I .FTH: 52 0.6154D-01 O.I 1300*01 -0.5595O-02
2REAL>»:i .SIGI.THETAf I).FTH; 52 0*5595D-Ol 0.10030*01 0.6674D-18
STEP2-I.SIGMA,THETA.I TMAX : 52 0.55SD-01 0.100D*01 3
ZREAL>»:i.SIGI.THETAf I).FTHJ 52 O.S595O-01 0.10030*01 -0.1726O-14
STEP3-1.J.AN.SIGMA.THETA.JTMAX: 52 1 0*4840*08 0.5590-01 0.100D*01
2REAL»>:i .SIGJ .THETA( I ) .FTH: 52 0.5595D-01 0.10030*01 -0.1723O-14
STEP3-I.J-AN.SIGMA.THETA.ITMAX: 52 2 0.4840*08 0.5590-01 0.1000*01
ZREAL»>:i • SIGI. THETAf I ).FTH: 52 0.5595U-01 0. 10030*01 -0.1722D-14
STEP1-NR.R.EXPRT.ANII ): 51 0.189O-02 0.100O*O1 0.6200*08
1 .77069569548866II59E-01 .S53G35901222950496
2 .77089S6Q5491986277E-01 .953035901229810203
3 .770895695491986138E— 01 .953035901229810203
ZREAL>»:i.SIGI.THETAtI ),FTH: 51 0.6938D-O1 0.80660*00 O*%709O-02
ZREAL»>:i.SIGI.THETAH ),FTH: SI 0.8480O-01 0.11260*01 -0.77090-02
ZREAL>»:i*SIGI*THETAIIl .FTH: SI 0.7709O-01 0.95300*00 0.1388D-16
STEP2-I.SIGHA.THETA.ITMAX : 51 0.771D-01 0.9530*00 3
ZREAL»>:i"iSIGI.THETA<I».FTH: 51 0.7709O-01 0.95300*00 -0.33720-14
STEP3-1.J*AN.SIGMA* THETA.ITMAXI 51 1 0*6200+08 0.771O-O1 0.9S3O+OO
ZREAI_>»:l.SIGI, THETAf I ).FTH: 51 0.7709D-G1 0.95300+00 -0.3372D-14
STEP3-1.J«AN«SIGMA.THETA.ITMAx: 51 2 0.6200*08 0.7710-01 0.953D«00
ZREAL»>:i»SIGI.THETA(I).FTH: 51 O.7709O-01 0.953OO+00 -O.3372O-14
STEPl-NR*R.EXPRT.ANfIK 50 0.272D-02 0.1000+01 0.1290*09
1 .124750267045269411 1.3504642531S78S235
2 .124750267047489205 1.35046425322410535
3 .124750267047489177 1.35046425322410535
ZREAL>»:i*SIGI.THETAC I )»FTH: £0 0. l 123D+OO O* 10250*01 0.12480-01
ZREAL>»:l • SIGI. THETAf I l.FTHI 50 0. 1372O+00 0.17790 + 01 -O.I248D-01
ZREAL»>:I.SIGI.THETAf D.FTH: so 0.12430*00 0.13500+01 6.i3eao-i6
STEP2-I»SIGMA.THETA.ITMAX : SO 0.125O+00 0.135O+O1 3
ZREAL>»:l.SIGI.THETACI ) ,FTHI SO O.1248O+00 0.13500*01 -0.2248D-13
STEP3-I.J.AN.SIGMA.THETA.ITHAX; 50 1 0.1290*09 0.1250+00 O.1350*01
ZHEAL>»:l .SIGI.THETAd l.FTH: 50 0.1248D + 00 0. 13500+01 -0*22460-13
STEP3-I*J«AN,SIGMA.THETA.ITMAX: 50 2 0.129O+O9 0.12ED+00 0.1350+01
2REAl.»>:i.SIGI .THETAf I ).FTH; 50 0.124EO+OO 0.13500+01 -0.2248O-13
STEP1-NR#R*EXPRT.ANCII: 49 0.290O-02 0.1OOO+01 0.1810*09
1 .160342837436265928 1.42515670415949147
2 .16O342837440058914 1.42515670430100716
3 .160342837440658859 1.42515670430100716
ZREAL>»:i * SIGI. THETAf I )*FTH: 49 0. 14430*00 0.99190+00 0.1603D-01
ZREAL>»:i .SIC I. THETA 11 1.FTH1 49 0. 1764D+OO 0.2048D+01 -0*16030-01
ZREAL»?: I* SIGI. THETAf I ».FTHI 49 0. 1603D+00 0. 1425D+01 0.13880-16
STEP2-I.SIGMA.THETA,UMAX : 49 a.ieoo+oo 0.1430+01 3
ZREAL>»:i .SIGI .THETAf I ).FTH: 49 O. 1603O+00 0.14250+01 -0.4428D-13
STEP3-1.J.AN.SIGMA.THETA.ITMAX: 49 i o.ieio+09 0.1600+00 0.1430+01
ZREAL>»:i .SIGI .THETAf I).FTH: 49 0.1603D + OO 0. 14250+01 -0.4426O-13
STEP3-I.J.AN.SIGMA.THETA.ITMAX: 49 2 0.181D+09 0.1600+00 0.1430+01
ZN£AL»>: l.SIGI.THETAf I ).FIH: 49 0.16030 + 00 0.14250+01 -0.4421D-13
STEPl-NR*R.EXPRT.ANfI): 48 O.176D-02 O.100O+01 0.1350+09
1 .17375686621293745= .866679041322587579
2 .173756866214776720 .866679041359505548
3 .173756866214776706 .866679041359505548
ZREAL»>:1 .SIGI.THETAf I ) .FTH: 48 0.15640*00 0.57960 + 00 0.173SD-01
ZREAL>»:l .SIGI .THETAf I ).FTH: 48 0*19110+00 0.12960+01 -O.1738O-01
ZREAL»»:i .SI G I, THETA 11 >.FTH; 48 O.1738D+00 0.8667O+00 0.13880-16
STEP2-I.SIGMA.THETA.ITMAX : 48 0.174D+OC 0.8670+OO 3
y
 ZREAL>>>:|, SIGI. THETAf I). FTH: 48 0. 17380*00 0.86670*00 -0.184JO-13
STEP3-I .J»AN.SIGMA.THETA.tTMAX: 48 1 0.1350+09 0.1740*00 O.8670+00
70P4I •*•»•>;! .«T.^r .THFTAi i l -FTHt " «A o.i7lftn*no n.Rf>A7n*QO -O.1P34D-1.1
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STEP3-I, J«Af.,SIGMA.THETA,ITNAX: 48 2 0.1350*09 0.1740*00 0.8670+OC
ZREA1_»>: I .SIGI*THETAt I ).FTH: 48 0. 173EO*00 0. 80670 + 00 -0. 1836D-13
STEPl-NR.R*EXPHT.ANfI): 47 0.760D-03 0.100D+01 0.704D+Ü8
1 .17=930930452996653 .3763242141£0748002
Z .175930930453276055 .376324214153229405
3 .175930930453276055 .3763242141532294US
ZREAL»>: I .SIGI .THETAt 1 ) ,FTH: 47 0.15630+00 0.2477D*CO 0.1759D-01
ZRE AL»>: I. SIGI. THETA f I ) ,FTH: 47 0.193SD*00 0.57190*00 -0.1759O-01
ZREAL>»:i .SIGI.THETAC I J.FTh: 47 J. 17590*00 0.3763D*OO 0.41630-16
STEP2-I.SIGMA.THETA.ITMAX : 47 0.176U*00 O.3760*00 3
ZREAL>»:X »SIGI .THETAt t ) .FTH : 47 0.1759D+QO 0.37630*00 -0.27C6O-14
STEP3-I.J.AN,SIGMA.1HETA.ITMAX: 47 t 0.704D*Oa 0.1760*00 0*3760*00
zREAL»>:i.siGi,THETAd).FTH: 47 0.17590*00 0.37030*00 -o.26C5D-i4
STEP3-I.J.AN.SIGMA,THETA.ITMAX; 47 2 0.7040+08 0.1760*00 0.37oO+00
ZREAL>»:i.SIGI.THETA< I1*FTH: 47 0. 17S9O + 00 0.37630*00 -Ö.2637D-14
STEPl-NR.R.EXPRT*AN< IK 46 0.298O-03 0.1000*01 0.3430*08
1 .178020463882184107 . 148245610907349890
2 .178020463882190685 .148245610907373593
3 .173020463882190685 .148245610907373593
ZRE AL»>: I, SIGI.THETAt I ) .FTH: 46 0.1602O+00 0.9592O-01 0.1780D-01
ZR£AL»>: I. SIGI.THETAd ).FTH= 46 0.1958O*QO 0.22910*00 -0.1760O-01
ZREAL>»:i .SIGI.THETAd >*FTM: 46 0.1780D+00 0.1482D+00 0.13S8D—16
STEP2-I.SIGMA.THETA,ITMAX : «6 C.178D+00 0.1430*00 3
2REAL>»:i , SIGI.THETAt 1>.FTH: 46 0.1780D+CO 0.14820*00 -0.2776O-16
STEP3-I.J.AN.SIGMA,THETA.ITMAX: 46 1 0.3430*08 0.1780*00 0.1480*00
ZREAL»>: 1. SIGI* THETA I I ) ,FTH: 46 0. 1780D*CO 0. 1482D*00 0.13380-16
STEP3-I.J.AN.SIGMA.THETA*ITMAX: 46 2 0.3430*06 0.1780*00 O.1480*00
ZREAL>»:i,SIGI.THETA( I ).FTHJ 46 0. 178OD*00 0.14820*00 0.41630-16
STEf>l-NR.R.EXPRT,ANf I): 45 0.132D-03 O.1OOO+01 0.1950*08
1 .179602245076786737 .660939973962130C89E-01
2 .179602245076771303 .660989973961874783E-01
3 .179602245076771305 .6609899739618747836-01
ZREAL>»:l.SIGI .THETACI ).FTH: 45 0.16160*00 0.42150-01 0.1796O-01
2REAL>»:i«SlGl.THETA( I I.FTH! 45 0.19760*00 0.10370*00 -0.1796D-01
ZREAi_>»:i.SIGI*THETA( I I.FTH: 45 0. 1796O*OO 0.6610O-01 0.2776O-16
STEPa—1.SIGMA.THETA.ITMAX i 45 0*1800*00 0.661D-01 3
ZREAL»>:1. SIGI. THETA (I l.FTHI 45 0.17960*00 0.6610D-01 0.2082O-15
STEP3—I.J.AN.SIGMA.THETA.ITMAX; 45 1 0*1950+03 0.1300*00 O.C61O—01
ZREAL>»:l.SIGI .THETA(I }.FTH1 45 0.1796D+00 0.66100-01 0.249SO-1S
STEP3-I*J.AN.SIGMA.THETA.ITMAX: 45 2 0.195O+08 0.180O*OO O.661D-O1
2REA1_»>: I. SIGI.THETAt I ),FTM: 45 0.17960 + 00 0.66100-O1 0.27760-15
STEPl-NR.R.EXPRT*AN(I>: 44 0.310O-04 0.1000*01 0.1140*08
1 •I81534823857035954 .155367263330149874E-01
2 .181534823857023506 .1553672633600996456-01
3 .131534823857023506 .15536726338009964SE-01
ZR£AL»>:i • SIGI. THETA (I J.FTH: 44 0.1634D+00 0.9674O-02 0.1S15O-01
ZREAL>»:l .SIGI.THETAd >.FTH: 44 0.1997O + 00 0.24950-01 -0*18150-01
ZREAi.»>:l*SIGI,THETA(I ).FTH: 44 0.13150*00 0.1554D-01 0.1388O-16
STEP2-I,SIGMA.THETA.ITMAX : 44 C.182D+00 0.155D-01 3
ZR£AL>»:l .SIGI.THETAd I.FTH: 44 0.1815O + 00 0. 1554O-01 0.16650-15
STEP3-I.J,AN.SIGMA,THETA,ITMAX: 44 l 0.114O+O3 0.182D+OO O.155D-01
ZREAL>»:l.SIGI,THETA<I I.FTH: 44 0. 18150*00 0.1554D-01 0.2082O-15
STEP3-I.J.AN.SIGMA*THETA.ITMAX: 44 2 0.1140*08 0.182O+00 0.1550-01
ZReAL>»:i,SIGI,THETA( I ) ,FTH: 44 0.1815D+00 O. 1554O-01 0.2359O-15
STEPl-NR*R*EXPRT.AN<IC 43 C.6350-05 0.100U+01 0.894D+07
1 .183392813292562559 .319996604161414463E-02
2 .183392313292560297 .319998604161393998E-02
3 .183392813292560247 .3199936O4161393998E-02
ZREAL>»:i.SIGI .THETAII J.FTH: 43 0.16510*00 0.19420-02 0.18340-01
ZREAi->»:l .SIGI.THETAd ).FTH: 43 0.20170*00 0.5273O-02 -O.1834D-01
ZREAL>»:i*SIGl , THETA( I ) ,FTH: 43 0. 18340*00 0.32OOO-02 0.1388D-16
STEP2-1.SIGMA.THETA.ITMAX : 43 0.1830*00 0.320D-02 3
ZREAI-»>:l .SIGI .THETAd ).FTH: 43 0.1834O + 00 0.32000-02 0.8327O-16
STEP3-1.J,AN,SIGMA,THETA.ITMAX: 43 l O.S94O+O7 0.183D+OO 0.32OO-02
ZREAL»>: l.SIGI,THETA( I >.FTH! 43 0. 1834D+00 0.3200O-02 0.12490-15
STER3-I.J.AN.SIGMA,THETA,ITMAX: 43 2 0.894O+07 0.183D+00 0.32OO-02
ZRCAL»>: I .SIGI.THETAt I ) ,FTH: 43 0.1834O+00 0.3200D-02 0.15270-15
STEPl-NR.R.EXPRT,ANtI): 42 0.254O-05 0.1000*01 0.8450*07
I .185173753161900022 .129872328121433765^-02
KFAJULCHZAH 2 .185178753181899647 . 1298 72828121437391E-02
3 .185178753131399647 .129872828121437391E-02
-TMCT»« f» .PTHI 4? O. 1*670*00 O-774ftO-O.T O. I8PPO— Ol
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2REAI_»>:i .SIGI.THETAI l ) ,FTH: 42 0.20370*00 0.2I77C-C2 -0.18S2O-01
ZREAL»>: I.SIGI.THETAI I ).FTM: 42 0. »8520*00 0. 1299D-O2 0.13000-16
STEP2-I.SIGMA.THETA.ITMAX I 42 0.iaSO*uO 0.1300-02 3
2REAl_»>: 1 .SIGI .THETAd l.FTH: 42 0.1852D*00 0.1299D-02 0.55S1O-16
STEP3-I.J.AN.SIGMA.THETA.ITHAX: 42 1 0.8450+07 0.iaSO*00 0*1300-02
2REAL»>:i.SIGI.THETA( t l .FTH: 42 0.18520*00 '0.1299O-O2 0.8327O—16
STEP3-I.J.AN.SIGMA«THETA,ITMAX: 42 2 Ö.845D*07 Ö.185D+00 0.13CC-02
2REAL»>: I.SIGI.THETA( I ).FTH1 42 0. 1852D*00 0.1299D-O2 O.1249D-15
STEP1-NR.R.EXPRT.ANII): 41 0.2120-05 O.lOOu+Ol 0.6450*07
1 .186895183144808005 .11046t173878545CC8E-02
2 .186895183144607976 .110466173S78545068E-O2
3 .186895163144607976 .1104661733785450686-02
ZREAL_>»:i.SIGl ,THETA(I > .FTH: 41 O. l ü 820* 00 0.6539O-03 0.18690-01
ZREAL»>: I.SIGI.THETAI I ) .FTH: 41 0.20560*00 0. 13660-02 -0.16690-01
ZREA1_>»:I «SIGI.THETAI I }.FTH: 41 0.18690*00 O. 11O5D-02 0.13860-10
STEP2-I.SIGMA.THETA.ITMAX : 41 0.1870*00 0.1100-02 3
ZREAL»>; I.SIGI*THETAI I ) .FTH: 41 0.16690*00 0.1 105D-02 O.S551O-16
STEP3-I.J.AN.SIGMA»THETA*ITMAX: 41 1 0.3450+07 0.1870+00 0.110O-02
7.REAL»>:i.SIGI*THETAd ) *FTH: 41 0*1Q69O+00 0.11050-02 0*83270—16
STEP3—I.J>AN.SIGMA*THETA.ITMAX: 41 2 0.845O+07 0.1870+00 0.1100-02
2REAL»>:i .SIGI.THETAI Il.FTH: 41 0.1869O + 00 O.11O5O-02 0.1249O-15
STEPl-NR.K.EXPRT.ANlIi: 40 0.2050-05 0.100D+O1 0.850D+07
1 .188200103926060069 .108999800910115051E-02
2 .16820O1O3926O60042 .108999800910115051E-02
3 .188200103926O6O042 .I 08999800910115051E-02
-s. ZREAL»>: I.SIGI. THETAI I > .FTH: 40 0* 16940*00 0.64240-03 0.1682D-01
ZREA1_»>: I.SIGI.THETAC I l.FTH: 40 0.2O70O*00 0,10490-02 -0.18620-01
ZHEAU>»:l.SIGI.THGTA(I }.FTH: 40 0.18820+00 0.1090D-O2 O.4163D-16
5TEP2-I.SIGMA.THETA.ITMAX ! 40 0.188O+OC 0,1090-02 3
ZREAL»>: I.SIGI.THETAI I >.FTH: 40 . 0. 1S82D+00 0.1090O-O2 0.69390-16
STEP3-1.J.AW. SIGMA.THETA.ITMAXI 40 l 0.850O+07 0.1600+00 0.109D-02
ZREAL»>: I. SIGI.THETAI I ). FTH: 40 0.18320*00 0.109OD-02 0.1110D-15
STEP3-I.J.AN.SIGMA.THETA.ITMAX: 40 2 0.850O+07 O.188O+OO 0-1O9D-02
ZRCAL>»:i.SlGI.THETAf I l.FTH: 4O 0.18620*00 0.1090D-02 0.138SO-15
STEP1-NRiR.EXPRT.AMI III 39 0.197O-05 0.100O+01 0.8580+07 •
1 .189787564392040697 .107263234179910222E-02
2 .189787564392040670 .1072632341799l0222E-02
3 .189787564392040670 . lO726323417991-0222E-02
ZREAL>»; I.SIGI.THETAC I I.FTH; 39 0. 1708D+00 0.62890-03 0.18Q8D— 01
ZREAL»>: I .SIGI .THETAt I l.FTH: 39 0*20880+00 0. 1829D-02 -0. 1898O-01
ZREAL»>:i .SIGI.THETAI I ) .FTHi 39 0. 1898O+00 0.1O73O-02 0.1388O-16
STEP2-I.SIGMA.THETA.ITMAX : 39 0.1900*00 0.1070-02 3
ZREAL>»1I.SIGI.THETA<I ).FTHI 39 0.16980*00 0.1073D-02 0.555ID-16
STEP3-1.J.AN.SIGMA.THETA.ITMAX: 39 l 0.85SO+07 0.190O+OO 0.107O-02
ZREAL»>:i.SIGI.THETA<I ).FTH: 39 0.18980 + 00 0.1073D-02 0.8327O-16
STEP3-I.J.AN.SIGMA.THETA.ITMAX: 39 2 0.858D+07 0.190O+OO 0.107O-02
ZREA1_»>: I. SIGI.THETAI I ).FTH: 39 0.1898O+00 0.1O73D-O2 0.63270-16
STEPI-NR.R.EXPRT.ANfI): 38 O.190O-05 0.100O+O1 0.8670+07
1 .191313430925641598 .1O5638053467716798E-02
2 .191313430925641570 .105638053467716798E-02
3 .191313430925641570 .1O5638053467716798E-02
ZREAL>»:I.SIGI.THETAC1 l.FTH: 38 0.17220*00 0.6162O-03 0.1913O-01
ZREAL»>: I »SIGI.THETAI I ).FTH: 38 6.2104D+OO 0.1611O-O2 -0.1913D-01
ZREAI_»>I I.SIGI.THETAI I ).FTH: 38 0. 19130+00 0.1056D-02 0.27760-16
STEP2-I.SIGNA.THETA.ITMAX : 38 O.191O+OC 0.106D-02 3
2REAL»>: I. SIGI.THETAI I l.FTH: 38 0.1913D+00 0.10S6O-02 0.6939D-16
STEP3-I.J.AN.SIGMA.THETA.ITMAXI 38 1 0.8670+07 O.I 910+00 O.1O60-02
ZREAL>»:l .SIGI.THETAI I ).FTHI 38 O. 1913O + 00 0.1OS60-02 0.9714O-16
STEP3-1.J.AN.SIGMA.THETA.ITMAX: 38 2 0.8670+07 0.1910+00 0.106D-O2
ZREAL>»:i .SIGI.THETAI I l.FTH: 38 0. 1913D+00 0.1056O-02 0.1388D-1S
STEP1-NR.R.EXPRT.ANII>: 37 0.1830-05 0*100O*O1 0.6750*07
1 .192780196144996611 .104114952188367517E-02
2 .192780196144998597 .1041149521883675l7E-02
3 .192780196144996597 .104114952168367517E-02
2REAL>»:l.SIGI .THETAI I ] .FTH: 37 O.1735O+00 0.6044D-03 0.19280-01
ZREAL»>: I. SIGI. THETAd ).FTH: 37 0.21210*00 0.1794O-02 -0.1928O-01
2REAL>»:I.S1GI,THETA<I t.FTH: 37 0. 19280*00 0.1041O-O2 O.2776O-16
STEP2-I«SIGMA.THETA«ITMAX : 37 0.193D+OO O.I04D-02 3.
ZREAL»>: I. SIGI. THETAI I l.FTH: 37 0. 1928O+00 0.1O41O-02 0.69390-16
"***
UCHI
**TEP3-I.J. AN. SIGMA. THETA. ITMAX: 37 1 0.8750*07 ü. 193O+OO 0. 1O4O-02
ZREAl_>»:i .SIGI.THETAd l.FTH: 37 0.1928D+00 0.1041O-02 0.9714D-16
CTPO-*-! . 1-AW-«=!*:«*- THPTA.tTM*M: IT ? rt-fi7Sn*O7 n.l Q_fn+OO O. 104D-O?
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2HEAL»>: 1 .SIGI.THETA« I » ,FTH: 37 0. 1^280+00 0.1041D-C2 u. 13880-1S
STEPl-NR.fi.EXPRT,ANI I): 36 0.1770-05 0.1000+01 0.8830 + 07
1 .194189963610317918 .1026866062056146556-02
2 .19418998361O317890 .l026866O62056l4655E-02
3 .194189983610317890 ,1026866062056146556-02
2BEAL»;»: I .SIGI.THETAI I l.FTH: 36 0. 1748D + 00 0.593 JO-03 O.1942D-01
2REAL»>: I. S IG I. THETAt I l.FTH: 36 0.2136D + 00 0. 17770-02 -0. 1942D-01
ZREAL»>: I .SIGI .THETAC I 1 .FTH: 36 0.1^420+00 0.1027D-02 0.41630-16
STEP2-I.SIGMA.THETA.ITMAX I 36 0.1940+00 0.103O-02 3
ZREAL»>:1. SIGI. THETAI I ).FTH: 36 0. 1942D+00 0. 1027D-02 0.6939O-16
STEP3-I.J.AN.SIGMA.THETA. ITMAX: 36 l 0.8H3O+07 0.194D+OO 0.103D-02
ZftEAL»>:i .SIGI . THETA( I l.FTH: 36 0.1942O + OO 0. 1027O-02 0.11 100-15
STEP3-I.J.AN.SIGMA.THETA.ITMAX: 36 2 0.3830+07 0.194O+00 0.103D-02
2REAO»: I« SIGI .THETAC II.FTH: 36 0.1942U+OQ 0.1O27O-02 0.13680—15
STEP1-NR.R.EXPRT.ANI I): 35 0.171O-05 0.10OD + 01 0.8900 + 07
t .195544737481858577 .101345317475705062E-02
Z .195544737481858563 ,l 01345317475705062E-02
3 .195544737481858563 .101345317475705062E-02
ZHEA|_>»:l.SIGI.THETAI I l.FTH: 35 0. 1760O+OU O.S829D-03 0-.19550-01
ZREAL»>:I .SIGI.THETAIII.FTH: 35 o.aisio+oo 0.17020-02 -0.19550-01
ZREAL>»:i .SIGI.THETAII ) .FT HI 35 0* 19550 + 00 0. 10130-02 0. 1388O-16
STEP2-I.SIGMA.THETA.ITMAX : 35 0.196D+00 0.101D-O2 3 ,
ZREAL»>: I. SIGI. THETAt I l.FTH 1 35 0. 19550*00 0. 101JD-02 O.4163D-16
STEP3-I.J.AN.SIGMA.THETA.ITMAX: 35 1 0.8900+07 0.196D+00 0.1O10-02
ZREA|.»>: I.SIGI .THETAI I l.FTH: 35 0.19SSO+00 0.1013O-02 O.8327O-16
STEP3-I.J.AN.SIGMA.THETA.ITMAX: 35 2 o.890D»07 o.i9eo+oo 0.1010-02
ZREAL»>: I.SIGt *THETAtI ).FTH: 35 O.195SO+00 0.1O13O-02 0.11100-15
STEPl-NR.R.EXPRT.ANfI 1: 34 0.167O-05 0.100O+01 0.896O+07
1 .196569598043817961 .l0034728S421706806E-02
2 .196569598043817934 .100347285421706806E-02
3 .196569598043817934 .100347285421706806E-02
ZREAl_»>:i.SIGI.THETA(I ».FTH: 34 0.1769D + 00 O.5752O-03 0.1966D-01
ZREA|_»>: I.SIGI.THETAII ).FTH: 34 0.2162O + 00 0.1751O-02 -0.1966D-01
ZREAJL»>:I .SIGI.THETAd ).FTH: 34 0. 1966O+00 0.1003D-02 0.2776D-16
STEP 2-1.SIGMA.THETA.ITMAX = 34 0*1970+00 0.100D-02 3
ZREAl_>»:i .SIGI.THETAd l.FTH: 34 0.1966O + 00 0.1O030-02 0.555ID-16
STEP3-I.J.AN.SIGMA.THETA.ITMAX: 34 i o.a96O+o7 0.1970+00 0.1000-02
2REAL>»:i.SIGI* THETAC I l.FTH: 34 O. 1966D+00 0.10030-02 0.9714O-16
STEP3-I.J.AN.SIGMA.THETA.ITMAX; 34 2 0.8960+07 0.197D+OÖ 0.1ODD-02
ZREAI_»>: I .SIGI.THETAt I l.FTH: 34 0.1966O+OO 0. 1003D-02 0.12490-15
STEP1-NR.N.EXPRT.AN(III 33 0.162O-05 0.1OOO+01 0.903O+07
1 .197822776116430565 .991528280190153018E-03
2 .197822776116430551 .991528280190153018E-03
3 .197822776116430551 .991528280190153018E-03
ZREAL>»:i .SIGI .THETAC I l.FTH: 33 0.1780O+00 0.5659O-03 0.1978O-01
ZREAL»>:i.SIGI .THETAC I ) .FTH: 33 0.21760 + 00 O. 17370-O2 -O.197SD-01
ZREAL»>II.SIGI. THETAI 1 l.FTH: 33 O. 1978O+00 O.9915O-03 O.2776O-16
STEP 2-1.SIGMA.THETA.ITMAX = 33 0.198O+OO 0.992D-03 3
Z«EAL»>: I. SIGI.THETAII l.FTH: 33 0.1978O + 00 0.9915O-O3 0.555 ID-16
STEP3-I.J.AN.SIGMA*THETA.ITMAX: 33 i 0.9030+0? o.isao+oo 0.9920-03
ZREAL>»:i.SIGI .THETAC I l.FTH: 33 0.1978O + 00 0.99150-03 0.9714D-16
STEP3-I.J.AN.SIGMA.THETA.ITMAX: 33 2 0.9030+07 0.1930+00 0.9920-03
ZREAL»>: I. SIGI.THETAC I ) .FTH: 33 0.1978O+00 0.991SD-03 O.1388O-15
STEPl-NH.R.EXPRT.ANtIII 32 0.156D-05 0.10OO+01 0.9100+07
1 .199027373297993457 .980263341223785204E-03
2 .199027373297993443 .980262341223785204E-03
3 .199027373297993443 .980262341223785204E-03
ZREAL>»:i .SIGI .THETAI I 1 .FTH: 32 0.1791O + 00 0.5572D-O3 0.1990O-01
2REA1_»>: I.SIGI.THETAt I l.FTH: 32 0*21890+00 0. 1724O-02 -0.1990D-01
ZREAL»>: I. SIGI. THETAI I l.FTH: 32 0.19900 + 00 0.98O3D-O3 O. 1388D-16
STEP2-I,SIGMA.THETA.ITMAX : 32 0.199O+00 0.980O-03 3
ZREAI_»>:i .SIGI.THETAII l.FTH: 32 0.19900 + 00 0.98030-03 0.555 ID-16
STEP3-I,J.AN,SIGMA.THETA.ITMAX: 32 1 0.9100+07 0.1990+OO 0.9800-03
ZREAL>»:l.SIGI .THETAC I l.FtH. 32 0.1990D+00 0.9803O-O3 0.83270-16
STEP3-I.J.AN.SIGMA.THETA.ITMAJC 32 2 0.910O+07 0.199O+00 0.9800-03
ZREAL»>: I. SIGI, THETAC I l.FTH: 32 0. 19900*00 0.9803O-03 0.1249O-15
STEP1-NR.R.EXPRT,ANI1>: 31 O.1530-05 O.1000+01 0.9170+07
1 .200185112173454985 .969628718485652C40E-03
2 .200185112173454957 .96962871848565264OE-03
KMJÜUCHZAI 3 .200185112173454957 .9696287184856S2640E-03
ZREAl_»>:i.SIGI.THETAII l.FTH: 31 0.1802O+00 0.5490D-O3 0.2002D-01
7QFAI »>:i.<;ir:i. THFIAI i l .FTH: .11 o.2?o?D*oo o. I712O-O2 -O.2002D-O1
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ZREAL>»;i .5 IG I .THETAI I ) .FTH:
STEP2-I.SIGMA.THETA.ITMAX : 31
ZREAL>»; I. SIGI. THETAI I ).FTH: 31
STEP3-I»J.AN.SIGMA,THETA,ITMAX: 31
ZREAL»>: I.SIGI, THETACI > ,FTH; 31
STEP3-I.J.AN,SIGMA,THETA,ITMAX: 31
ZREAL»>: I»SIGI.THETAI I ) .FTH; 31
STEP1-NR.R.EXPRT.ANI11: 30 0.14SO-05
1 .2012975792727774S9
2 . 2012-975792 7277748 5
, 3 .201297579272777*85
31 0.20020*00 0.9696D-03 0.13880-16
C.200D+OC 0.97QD-03 3
0.20020*CO 0.9696D-Q3 0.5551O-16
1 0.917D+07 0.2000+00 0*9700-03
0.2002D*00 0.9696D-03 0.8327D-16
2 C.917D+.07 0.2000*00 O.970D-03
0.20020*00 0.9696O-03 O.1249O-15
0.1000+01 0.9230*07
.9S95845124542952£6E-03
.959584512454295286E-03
.9595B451245429S286E-03
30
30
30
30
ZREAL>»:i .SIGl.THETAt I ),FTM!
2REAL>»;i .SIGI.THETAI1 1 .FTH:
ZREAL»>: I. SIGI. THETAI I ) ,FTH:
STEP2-I.SIGMA.THETA.ITMAX I 3O
ZREALX»; I . SIGI. THETAI I ).FTH:
STEP3-I.J.AN.SIGMA.THETA,ITMAX:
2REAt-»>: I.SIGI. THETAI I ) ,FTH:
STEP3-I.J.AN,SIGMA,THETA.ITMAX:
ZR£AL>»:l ,SIG1.THETA(I).FTH1
STEP1-NR.R.EXPRT,AN(III 29 O.I46D-05
1 .202142455687172373
2 .20214245568717235S
3 .202*42455087172359
ZREAL>»:i .SIGI.THETAII).FTH: 29
2REAL»>: I .SIGI .THETAI I ) .FTH : 29
ZREAL»>: I , SIGI . THETAI 1 ) .FTHI
STEP2-1.SIGMA.THETA.ITMAX 1 29
ZREAL»>: I.SIGI. THETAI I > .FTH I
STEP3-I.J.AN.SIGMA,THETA.ITMAX:
2HEAL>»:l*SIGI.THETAI I ».FTH:
STEP 3-1. J.AN~, SIGMA. THETA. ITMAX:
ZREAL>»:i.siGi*THETA(i J.FTH:
STEP1-NR.R.EXPRT.AM I}: 28 0*1420-05
1 .203171620426944824
2 ,203171620426944810
3 .203171620426944810
ZREAL>»:i.SIGI.THETAII ) .FTHC 28
ZREAL»>: I . S IG I • THETA ( I } .FTH :
ZREAL>»:i.SIGI.THETAII ).FTH:
STEP2-1.SIGMA.THETA.ITMAX : 28
ZREAL>»:I.SIGI.THETA1I l.FTH:
STEP3-1.J.AN.SIGMA.THETA.ITMAX:
ZREAL»>: I, SIGI, THETA« J » .FTH:
STEP3-I.J.AN.SIGMA.THETA,ITMAXI
ZREAL>»:i.SIGI.THETA(I )*FTH:
STEP1-NR.R.EXPRT.ANII»: 27 0.1390-05
l .2O42O3754392744255
30 0.18120+00 0.5413D-03 0.2013D-01
30 0.22140*00 0.1701O-02 -0.2013D-01
30 0.20130*00 0.95960-03 0.13680-16
0*2010+0C 0.9600-03 3
30 0.20130*00 0.9596O-03 0*69390-16
1 0.923D+07 0.2010*00 0.960D-03
0.2013O+OO O.9596D-O3 0.9714D—16
2 C.9230+07 0.201D*OO 0.9600-03
0.2013O+OO 0.9596D-03 0.1388D-15
0.1000*01 0.92SO+07
.952054935119883792E-03
.952054935119883792E-03
.952054935119663792E-03
0.18190*00 0.535SD-03 0.2021O-01
0.22240*00 0.1693O—02 -0.202ID-01
0.2O21O+00 0.9521D-03 0.1388O-16
0*2020*00 0.952O-03 3
29 0.2021D*00 0.9521O-03 O.5S51O-16
29 1 0.9280+07 0.202D+00 O.9520-03
0.20210*00 0.9S21O-Ö3 0.8327D-16
2 0.9280*07 0.202D+00 0.952O-03
0.20210*00 0.9521O-03 O.1249D-15
0.1000*01 0.935O+07
.943031788263188221E-03
.943031788263188221E-03
.943031788263188221E-03
0.1829O+00 0.5286O-03 O.2032O-01
0.22350*00 0.1682O-02 -0.2032D-01
0.2032D+00 O.9430D-03 0.1388D-16
0.203O+00 0.943O-03 3
28 0.2032D+00 O.9430O-03 O.4163D-16
28 1 0*9350+07 0.203O+OO 0.9430-03
0*20320*00 0.9430O-03 0*63270—16
2 0.9350*07 0.203O+00 0*9430-03
0*20320+00 0.9430O-03 O.1110D-1S
0.1000+01 0.9410+07
.935622684981639384E-03
29
29
29
29
28
28
28
28
28
2 .204203754392744241
3 .204203754392744241
2REAL»>:l.SIGI.THETA( I >,FTH:
ZREAL»>: i. SIGI. THETAI ii.FTH:
ZREA1_»>: I .SIGI .THETAI I ) .FTHi
STEP2-I.SIGMA.THETA.ITMAX I 27
2REAL»>: I . S IGI .THETAI I ) .FTH;
STEP3-I.J*AN.SIGMA,THETA.ITMAX:
2REAL>»:i.SIGI.THETAII 1.FTH1
STEP3-1.J.AN.SIGMA.THETA.ITMAX:
ZREAL>»:i .SIGI .THETAI I > .FTH:
STEPl-NR,R,EXPRT.ANfI 1: 26 0.150O-U5
1 .208522082996482908
2 .208522082996482894
3 .2C8522082996482894
2REAL»>:i. SIGI. THETAIII. FTHi 26
2REAL>»:i .SIGI.THETAf I ).FTH:
ZR£AL>»:i.siGi,THETAf i ).FTH:
STEP2-1.SIGMA.THE TA.ITMAX : 26
2HEAL>»:l .SIGI.THETAI I l.FTH:
STEP3-I.J.AN,SIGMA.THETA.ITMAX:
w
*
WuCH
"
MZREAL.>»:i,SIGI.THETA(II.FTH:
STEP3-I.J.AN.SIGMA,THETA,ITMAX:
J .
.93S622684981636077E-03
.935622684981636077E-03
27 0.18380*00 0.52260-03 0.2042O-01
27 0,22460*00 0.1675O-02 -O.2042D-01
27 0.2042O+00 0.9356D-03 0*13880—16
0.204O+00 0.936O-03 3
27 0.20420*00 0.9356D-O3 0.555ID-16
1 0.941O+07 0.204O+00 0.936O-03
0.2042O+00 0.9356O-03 0.8327O-16
2 0*9410+07 O.2040+OO 0.9360-O3
0.2042O+00 0.9356O-03 O.1249O-15
0.1000+01 0.947D+07
.102109251568568375E-02
.1021092 5l568568375E-02
.102109251568568375E-02
0.18770*00 0.563ID-03 0*20850-01
0.22940*00 0.1S52O7O2 -0.2*0850-01
0.20650*00 0.1021D-02 0.0
0.2090*00 0.1020-02 3'
26 0.20850*00 0.1021O-02 0.0
26 l 0.947O+07 0.209D+OO 0.1020-02
0*20650*00 O.1021O-02 0.0
2 0.947O+07 0.209O+00 0.102O-02
o.?rtfl_sn+oo o. 10210-02 o.O
27
27
27
27
26
26
26
26
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STEPl-NR.H.EXPHT.ANtI): 25 0.1840-05 O.tOOO+01 Q.957D+07
1 .217294534660962695 .126760261575598906E-Q2
2 .217294534660962686 .126760261575598906E-02
3 .217294534660962635 .126760261575S98906E-Q2
ZREAL»>:i.SIGI ,THETA( I l.FTH: 25 0.1956O+00 0.6814D-O3 0.2173D-01
ZHEAL>»:l .SIGI.THETAII l.FTH: 25 0.2390D+00 0.2358O-02 -0.2173O-01
2REAL»>:i .5161 .THETA( I ).FTH: 25 0.21 73D+00 0. 1268D-O2 0.2776D-16
STEP2-I.SIGHA.THETA. UMAX : 25 0.2170*00 0. 1270-02 3
ZHEAL>»:i .SIGI,THETAt I ) .FTH: 25 0.2173Ü+CO O.1268D-02 0.5551D-16
STEP3-I. J.AN,SIGMA.THETA. ITMAXI 25 1 .0.9570+ 07 0.2170*00 0. 1270-02
ZREAL»>:i.SlGl,THETAl 1 ) .FTH; 25 0.21 730+00 0. 126BD-02 0.9714D-16
STEP3-I.J.AN,SIGMA.THETA.ITHAX: 25 2 G.957D+07 0.217D+00 0.1270-02
ZREAL>»:i.SIGl.THETA(l).FTH: 25 0.21730*00 0. 12680-02 0.1249D-15
STEP1-NR.R.EXPRT.AN11): 24 0.2490-05 0.100D+OI 0.969D+07
1 .229278626720597664 .172696113S80463203E-02
2 .229278626720597650 .172696113580463203E-02
3 .229278626720597650 . 172696113580463203E-02
ZREAL>»:i.SlGI.THETA(I l.FTH: 24 0.20640*00 0.89650-03 0.2293O-01
ZREAL»>:I.SIGI .THETAf i I.FTH: 24 0.25220+00 0.33270-02 -0.22930-01
ZREAL>»:1 *SIGI .THETAt I l.FTH; 24 O.2293D+00 0.1727O-02 0.2776O-16
STEP2-I.SIGMA.THETA.1TMAX I 24 0.229D+OO 0.1730-02 3
ZR£AL»>: I,S1GI,THETA( I ) ,FTHI 24 0.22930*00 0. 1727O-02 0.5551D-16
STEP3-I.J.AN.SIGMA.THETA.ITMAX: 24 1 0.9690+07 O.2290+00 0.173D-02
2REAL>»:l ,SIG 1.THETAt I ).FTHI 24 0.2293O+00 0.17270-02 0.9714O-16
STEP3-I.J.AN.SIGMA.TMETA.ITMAX: 24 2 0.969O+07 0.229D+00 0.173D-02
2nEAL>»:i.SIGI. THETAt I l.FTH: 24 0.2293D + 00 0.1727D-02 0.1249D-15
"> STEP1-NR..R*EXPRT.AN(I ): 23 0.318D-05 0.1000 + 01 0.981D+07
1 .238952822699617207 .2218241149Q1741085E-02
2 .238952822699617193 .221824114901740294E-02
3 .238952822699617193 .221824114901740294E-02
ZREAL>»:I-^SIGI.THETA«I J.FTH: 23 0.21510+00 0.11200-02 0.23900-01
ZREAL>»;i;SIGI.TMETA(I )*FTH: 23 0.2628D+00 0*43950-02 -0.2390D-01
ZREAL>»:i .SIG1.THETAI I ) ,FTH1 23 0.23900+00 0.2218O-02 0.1388O-16
STEP2-I.SIGMA.THETA,ITHAX : 23 0.239O+OO 0.2220-02 3
ZREAL>»:i ,SIGI.THETA(I ).FTH= 23 0.23900*00 0.2218D-02 O.4163D-16
ST6P3-I.J.AN.SIGMA,THETA.ITMAX; 23 1 0.98 ID*07 0.239O+00 0.2220-02
ZREAL>»:l .SIGI.THETAd ).FTH! 23 0.2390O+00 0.22180-02 0.4163D-16
STEP3-1*J*AN.SIGMA.THETA.ITNAX: 23 2 0.981O+07 0.239O+OO 0.222O-02
ZREAL>»:I.SIG1.THETA(I l.FTH: 23 O.2390D + OO O.2218D-02 0*41630-16
STEP1-NR.R*EXPRT.AN(11: 22 0.3660-05 0.100O+01 O.9940+07
l .2S1653714O40S58210 .2581 13754344635015E-02
Z .251653714040558030 .258113754344633178E-02
3 .251653714040558030 .258113754344633178E-02
ZREAL>»:i «SIGI.THETAd l.FTHI 22 0.22650+00 0.1251O-O2 0.2S17D-01
ZREAU»>:i.StGl.THETACI l.FTH: 22 0.27680 + 00 0.5324D-02 -0.2517O-01
ZREAI_>»:1 . SIGI.THETACI I.FTH I 22 0.2S17O+00 0.25810-02 O.2776O-16
STEP2-I.SIGMA.THETA.ITHAX : 22 0.252D+00 0.2580-02 3
ZREAL»>:l.SIGI,THETAtI 1 »FTH: 22 0.2517O+00 0.2581O-02 0.6939D-16
STEP3-I.J.AN.SIGMA.THETA.ITMAXI 22 1 0.9940+07 0.252D+OO 0.258O-02
ZREAL>»:I.S1GI.THETA(I l.FTH: 22 0.2517D+00 0.2S31O-02 0.9714D-16
STEP3-I*J.AN.SIGMA.THETA.ITMAX: 22 2 0.9940+O7 0.2S2O+00 0.258D-O2
ZREAL>»:i .SIGI.THETAt I l.FTH: 22 O.2S17D+00 O.2581D-02 O.1388D-15
STEPl-NR.R.EXPRT.ANCII: 21 0*3600-05 0. 1000+01 0.100O+08
1 .264722222051156225 .253247252503073701E-02
2 .264722222051155975 .253247252503071001E-02
3 .264722222051155975 •253247252503071001E-02
ZREAL>»:i .SIGI.THETAt 1 l.FTH: 21 0.23820 + CO 0.1173O-02 0*26470-01
ZREAL»>: I »SIGI.THETAt I 1 .FTH: 21 0.29120+00 0.5466O-02 -0*26470-01
ZREAL>»:i.SIGI.THETAtI l.FTH: 21 0.2647D+00 0.2532O-02 0.2776O-16
STEP2-1.SIGMA,THETA.ITMAX ; 21 0.265O+00 0.253D-02 3
ZHEAL»>H.S1GI .THETAt 1 l.FTH: 21 0.2647O+00 0.2532D-02 0.555ID-16
STEP3-I.J.AN.SIGMA.THETA.ITMAX: 21 1 0* 1OOO + 08 0.265D+00 0.2530-02
ZREA1.»>: I .SIGI.THETAt I l.FTH: 21 0.2647O + 00 0.2532O-02 0*97140-16
STEP3-I.J.AN.SIGMA,THETA.ITHAX: 21 2 0.100D+Od 0.2650+00 0.2530-02
ZREAt_>»:i.SIGI,TH£TAl I l.FTH: 21 0.2647D+00 0.25320-02 0.1249O-15
STEPl-NB.HtEXPRT.ANt1): 20 0.329O-O5 0.100O+01 0.1010+08
1 .278159321407732321 .2318256877289934e4E-02
2 *278159321407732085 .231825607728991832E-02
3 .2781593214O7732085 .231825687728991832E-02
K«ijOuCH*ABREAl_»>: 1. SIGI . THETAt I ) .FTH; 20 0.2503O+00 0. 1023O-O2 0.2782O-01
ZREAL>»:i.SIGl.THETAtI l.FTH: 2O 0.30600+00 0.52560-02 -0.27820-01
7»P*I >»! t ,e;TKI.THFTAI T l.FTHt ?O O.?7fl?O + OO O.?.1IBD-OP O.2776D—16
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STEP2-1.SIGMA.THETA.ITMAX : 20 0.2760t00 0*2320-02 3
2REAL»>: I.SIGI.THETA< I >.FTH: 20 0.27620 + 00 0.23100-02 0.555ID-16
STEP3-1•J.AN.SIGMA.THETA.1TMAX: 20 1 0.1010*08 0.2760+00 0.2320-02
2REAL>»:i . SIGJ .THETAt I >.FTh: 20 0.37820*00 0.23180-02 0*55510-16
STEP3-I.J.AN.SIGMA.THETA.It MAX: 20 Z C.1C1D+O8 0.2780 + 00 0.2320-02
2REAL»>: I.SIGI.THETAf I ),FTH1 2O 0.2782O+00 0.2318O-02 0.55S1O-16
STEP1-NR,R,EXPRT.AN<I): 19 0.300D-05 0.100O+01 0.1010+08
1 .29 196711272618S846 .21177516594710220BE-O2
2 .291967112726106624 .211775165947100696E-02
3 .291967112726186624 .2117751G594710069CE-02
2ftEAl_>»:i*SIGI.THETA(f ).FTHI 19 0.2628O + 00 0.6671D-03 0.29200-01
ZREAL»>:1 .S1GI.THETACI >.FTH: 19 0.3212D + 00 0.5056D-02 -0.2V20D-01
2REAL»>: I.SIG1 .THETAd ).FTHI IV 0.29200 + 00 0.21 18O-02 0.41630-16
STEP2-1. SIGMA, THETA-UMAX : 19 0.292O+00 0.2120-02 3
2REAL»>:l.S 1QI.THETAII I.FTH: 19 O.2920O+CO 0.2118O-O2 0.6939D-16
STEP3-I«J*AN.SIGMA.THETA.ITMA>: 19 1 O.1010+08 0.292O+00 0.212D-O2
ZREAL»>: I. SIGI, THETAf I I.FTH: 19 0.2920U + 00 0.21 18O-02 O.1110D-15
STEP3-I.J.AN.SIGMA«THETA.ITMAX: 19 2 O.IOIO+08 0.2920+00 0.2120-02
2REAL>»:i .SIGI.THCTAd I.FTH: 19 O.2920O+00 0.21 18O-02 0.13880-15
STEPl-NR.R.EXPRT.ANfI): 16 0.278D-05 0.100D+O1 0.1020+08
1 .303041352485972762 .1970636083221S0738E-02
2 .303041352485972554 .197063608322149356E-02
3 .303041352485972SS4 .197063608322149356E-02
2REA1_>»:I.SIGI .THETAf I I.FTHI 18 O.2727O+00 0.7912D-03 O.3030O-01
2REAI_»>:i.SIGI* THETAf I ) ,FTH: 18 0.3333O+OO 0*49080-02 -0.3030D-01
ZREA1_»>: I. SIG1. THETAd I.FTH: 18 0.3O30O+00 0. 19710-02 0.1388O-16
STEP2-I.SIGMA.THETA.ITMAX : 18 0.3O3O+00 O.1970-02 3
2REAL>»:1. SIGI. THETAf I I.FTH: 18 0.3O30D+00 0.19710-O2 0.4163O-16
STEP3-I•j»AN.SIGMA.THETA,ITMAX: is i o.1020+08 0.3030+00 o.1970-02
2REAL»>: I*SIGI.THETA< I) ,FTH: 18 0.3O30D+00 0. 1971D-02 0.8327O-16
STEP3-1.J.AN«SIGMA.THETA»ITMAX: 18 2 0.102O+O8 0.303D+00 O.1970-02
2REAL>»:i • S1GI.THETAd ) .FTHI IB 0.3030O+00 0.1971O-02 0.1110O-1S
STEP1-NR.R.EXPRT*AN(I>: 17 0.2530-05 0.100O+01 0.102O+08
1 .317367044525844680 .179431045689849378E-02
2 .317567044525844486 .179431045689848104E-02
3 .317567044525844486 .179431045689848104E-02
ZREAI_»>:i «SIGI.THETAd ) .FTH: 17 0*28580+00 0.68060-03 0*31760-01
2REA1_»>: I.SIGI, THETAd ) .FTH: 17 0.3493D+00 0.4730O-02 -0.3176D-01
2REAL>»:i«SIGI.THETAt I I.FTH I 17 0.3176O+00 0.17940-02 0.1388O-16
STEP2-I.SIGMA.THETA.ITMAX : 17 0.318O+OO 0.179O-02 3
2REA1.»>:I.SIGI .THETACI ).FTH: 17 0.3176O + 00 0.1794O-02 0.555ID-16
STEP3-I.J.AN.SIGHA.THETA.ITMAX: 17 1 0.102O+08 0.3180+00 O.179D-O2
ZREAL»>: I. SIGI* THETAd I.FTH: 17 0.3176O+OO 0. 17940-02 O.9714O-16
STEP3-I.J.AN.SIGMA.THETA.ITMAXI 17 2 0.102O+08 0.3180+00 0.179D-O2
2REAL>»:i .SIGI*THETA(I J.FTHI 17 0.3176O+00 0. 1794D-02 0*12490-15
STEP1-NR.R.EXPRT.AN1I»: 16 0.229O-O5 O.10OO+O1 O.103D+08
1 .332475732599551141 .163092601002208721E-02
2 .332475732599550960 .163092601002207555E-02
3 .33247573259955096C .1630Q2601002207555E-02
ZREAL>»:I .SIGI.THETAd ).FTH; ie 0.29920+00 0.53270-03 0.33250-01
2REAL>»:i*SIGI.THETA( I ).FTHI 16 0.3657O + 00 0.45650-02 -0.3325D-01
ZREAL»>:i.SIGI,THETAd).FTH: 16 0*33250+00 0.16310-02 0.4163O-16
STEP2-1.SIGMA.THETA.ITMAX : 16 0*3320+00 0.163O-02 3
2REAL»>: I »S1G1. THETAf I ).FTH! 16 0.332SD + 00 0.1631D-02 0.8327O-16
STEP3-I.J. AN. SIGMA.THETA.ITMAX:^ 16 i o. io3D+oa 0.3320+00 o.i&3o-02
2REAL»>: I, SIGI. THETAf I ).FTH: 16 O.3325O+OO 0. 1631O-02 O.I249O-15
STEP3-I.J.AN.SIGMA,THETA.ITMAX: 16 2 0.103O+08 0.332O+OO 0*163D-O2
2REAl_>»:i .SIGI.THETA« I I.FTH: 16 0.332SD+OO 0. 1631O-02 0.1S27O-15
STEPl-NR.R.EXPRT.ANd): IS O.208D-05 O.I 000 + 01 0.104D+08
1 .347771649720029136 .147954774043587126E-02
2 .347771649720028969 *147954774043586589E-02
3 .347771649720028969 .147954774043586589E-02
ZREAl_»>:i.SIGI.THETAd >.FTHI 15 0.3130O + 00 0.49620-03 0*34780-01
ZREAL»>:i.SlGI,THETAI I I.FTH: 15 0.38250 + 00 0.4411O-02 -0.^4780-01
2REAL>>>:l,SIGI.THETA(I}.FTH: 15 0.3478O+00 0.148OO-02 0.13360-16
STEP2-I. SIGMA. THETA* UMAX i 15 0.346O+00 0.148D-02 3
2REAL»>: I.SIGI. THETAd ).FFH: 15 0.3476O+CO 0.1480O-02 0.4163O-16
STEP3-I.J.AN.SIGMA,THETA.ITMAX: 15 1 0*1040+08 0.3480+00 0.148O-02
2REA1_»>: I.SIGI.THETAI I ) .FTH! 15 0.34780 + 00 0. 1480D-02 0.8327O-16
«A'juuCHiu$TEp3_1,J.AN,SIGMA,THETA.ITHAX: 15 2 0.1C40+06 0.3480+00 0.148O-02
ZREAU>»:i .SIGI,THETAf I >.FTH: 15 0.3478O+00 0. 1*300-02 0. 1110D-15
R.FXPRT.AN«I ) : 14 0.167O—OS O.1OOO+O1 0.1040+08
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1 .36345918l400&54807 .133933O90968943192E-02
2 .3634591814O065466C .l33533090963942704E-02
3 .363459181400654663 .l33933O90968942704E-02
ZREAL>»:i .SIGI.THETAd ).FTH: 14 0.3271D+CÜ 0.4203D-03 0.36J5O-01
ZREAL>»:l,SIGI,TH£TA< I ) .FTHI 14 0.3998D+00 0.426aO-02 -O.3635D-01
2REAL»>.I.SIGI .THETAd >tFTH: 14 0.363SD+00 0.13390-02 0*27760-16
STEP2-I.SIGMA.THETA.ITMAX : 14 0.363D+OÜ 0.134D-C2 3
2REA1_»>:1. SIGI. THETAd )*FTH: 14 0.36350*00 0. 13390-02 0.6939 J-16
STEP3-I,J.AN.SIGMA,THETA.ITMAX: 14 l U.104O+08 0.3630+UO 0.1340-02
2REAL»>: I. S IG l, THETA { l ).FTH: 14 0. 3635D+CO O.133-SO-02 Q.97I4O-16
STEP3-1.J.AN.SIGMA,THCTA.ITMAX: 14 2 0.104D+08 0.363D+ÜO 0.134O-02
ZREAL»>:i .SIGI.THETAf I J.FIHJ 14 0.36350 + 00 O. 1339O-02 Ü.1388D-15
STEP1-NR.R.EXPRT.AKII>: 13 0,16SO-05 O.1U3D+01 0.1O5D+08
1 .379543067624345060 .l20950975625498853E-02
2 .379543067624344921 .12O9SO975625498420E-02
3 .379543067624344921 .l209SO97562S498420E-02
ZR£AL>»:i. SIGI. THETAd ) .FTH: 13 0.34160 + 00 0.3537O-03 0.379SD-OL
ZREAI_>»:i.SIGI . THETA ( I l.FTH: 13 0.41750 + 00 0 »41360-02 -0.3795O-01
2REAL»>: I* SIGI. THETAd ).FTH: 13 0.3795D + 00 0.1210D-02 0.138dD~16
STEP2-1.SIGMA.THETA.ITMAX I 13 0,3800+00 0.121D-02 3
ZREAL»>:i*SIGI , THETAC1 ).FTHI 13 0.3795O+00 0. 1210D-02 0.5S51O-16
STEP3-1,J,AN,SIGMA.THETA,ITMAX: 13 l 0.1050+08 0.36QO+OO 0.1210-02
2REAL>»;l.SIGI.THETA< I ).FTH: 13 0,37550+00 0* 121ÜO-02 0.8327O-16
STEP3-I,J.AN.SIGMA.THETA.ITMAX: 13 2 0.105D+Q8 0.3800+00 0.12lD-02
ZREA!_»>:i.SIGl.THETA< I ).FTH: 13 0.3795O + 00 0. 1210O-02 0*12490-15
STEP1-NR.H.EXPRT.ANCI>: 12 0.1 SSO-OS 0.100O+01 0.106D+08
1 .392449694388997489 .111440750648895905E-02
2 .392449694388997378 .ll14407S06488955I4E-O2
3 .392449694388997378 . 1114407S0648895514E-02
2REAU>»:ljSIGI ,THETA( I ) ,FTH= 12 0.3532O+00 0.3075D-03 0.3924O-01
2REAL>»:i ,;SIGI.THETA< i >.FTH: iz 0.43170+00 o.403ao-02 -0.39240-01
2R£AU>»:i.SIGI.THETA( I ).FTHI 12 O.3924O + 00 0. 1114D-02 0.1388D-16
STEP 2-1.SIGMA.THETA.ITMAX : 12 0,3920+00 0.11tO-02 3
2REAL>»II .SIGI.THETA1I J.FTH1 12 O.3924O + 00 0.11 14O-02 0.4163O-16
STEP3-1.J.AN.SIGMA.THETA,ITMAXI 12 l O.l06D+06 0.392O+OO 0.111O-02
2REAL»>: t «SIGI.THETAf l ».FTH Z 12 0.3924O+00 0.1 l 140-02 0.8327O-16
STEP3-1.J.AN.SIGMA.THETA.ITMAX: 12 2 0.106O+Q8 0.3920+OO 0.111O-02
2R£AL>»:I.S1GI*THETA(I ).FTH: 12 0.39240 + 00 0.1 l 140-02 0* 1249O-15
STEP1-NR.R.EXPRT,ANlI>1 11 0*1390-05 0.1000+01 0.107O+08
t .409310776007584060 .l 001 045911 712389 l7E-02
2 .409310776007583962 * l 00 l 045911 71238560E-0?
3 .4M310776007583962 .100104591 171238560E-02
2REAL»>:l .SlGItTHETAU ) .FTH: 11 0.3684D+00 0.25550-03 0*40930-01
2REAL>»:i . SIGl.TKETAd I.FTH: 11 0.4502O + OO 0.3922O-02 -0.4093O-01
2REAI_>»:l.5IGI,THETA(I ).FTH: 11 0.4O93D400 0. 10O1D-02 0.13880-16
STEP2-I,SIGMA,THETA.ITMAX : 11 0.4C9O+00 0.100O-02 3
2REAL>»:i.SIGI.THETAI I ).FTHI 11 0.4O93O + 00 0. 1001O-02 0*41630-16
STEP3-1.J.AN.SIGMA.THETA.ITMAXI 11 l 0.1070+08 0.409O+OO 0.100D-02
2REAL>»:l.SIGl.THETAt I ).FTH: 11 0.4093O+00 0.10010-02 0.8327D-16
STEP3-I.J,AN.SIGMA.THETA.ITMAX: 11 2 0.107O+08 0.409O+00 0.1OOO-02
2REAL>»:i ,SIGI .THETAd )*FTH: l l 0.4093O + 00 0.1001D-02 0.1 11 ÖD-15
STEPl-NR.R.EXPRT.ANtI): 10 0.1240-05 0.100O+Ot 0.1070+08
1 .4265856899624-761 17 .896320510901656143E-03
2 .42658568996247602C .896320510901652998E-03
3 .42658568996247602C .896320510901652998E-03
ZREAL>»;l.SIGI,THETA( I I.FTH: 10 0.3839D+CQ 0.2107D-03 0.4266O-01
2REAL>»:i.SIGI. THETA CD.FTH: 10 0.46920+00 0.3814D-02 -0.4266D-01
ZREAL>»;l.SIGI.THETAd ) .FTH: 10 0.42t>6O+OO 0.8963D-03 0.4163D-16
STEP2-I«SIGMA.THETA.ITMAX i 1O 0.427O+00 0.896D-03 3
ZREAL>»;l ,SIGI.THETA( I I.FTH: 1O 0.4266D + 00 0.8963O-03 O.6939O-16
STEP3-I.j.AN.SIGMA.THETA.ITMAX: 10 i o.io7O+os ü.427o+ao o.896o-03
ZREAL»>: l.SIGI.THETA( U.FTH: 1O 0.4266O+OO 0.8963O-03 O.1110O-1S
STEP3-I.j.AN.SIGMA.THETA.ITMAX: 10 2 o.io/o+oe 0.4270+00 0.896O-03
ZR£AL>»:i .SIGI . THETA ( I }.FTH: 10 0.4266D+00 0.8963O-03 0,13880-1 S
STEP1-NR.R.EXPRT,ANt I): 9 0*1110-05 O.IOOD+01 0.108D + 08
1 .444280167079090524 .7996989039793922C3E-03
2 .44428016707908044C .7996589039793394456-03
3 .444280167079080440 .7S9698903979389445E-03
ZHEAL>»:i .SIGI . THETA ( I ).FTH: 9 0.3999O + 00 0. 17220-03 0.4443O-01
ZAeREAL>»:i .SIGI .THETAd » .FTH: 9 0.4887O + 00 0.3714O-02 -O.4443O-01
ZREAL»>: I. SIGI. THETAd > .FTH: 9 0.4443O + 00 0*79970-03 0. 1388O-16
«TFP3-I . S i n U A . T H F T A . T T M A X I 9 O.444O + OO O.flOOO—03 3
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ZREAU»>; I .SIGI . THETA1 I } «FTH: 9 0 .4443O*CO 0.7997D-03 0.55510-16
STEP3-I.J.AN.SIGMA.THETA, UMAX: 9 l Q.108D+08 0.4440*00 Ü.8UOD-Ü3
ZREAU>»:i .SIGI.THETAd » .'FTH: 9 0.4443O+00 0.7997D-03 0.8327D-16
STEP3-I . J. AN. SIGMA. IHfc'TA, ITM AX: 9 .2 0.108G + 08 0.*44D*OO 0.300C-03
ZHEAL»^: I .S IGl .THfcTAt I ).FTH: 9 0.444'3D + UO ' 0.7497O-03 O.8327D-16
STEPl-KR.fi.EXf*T, ANf I } : 8 0.98IU-06 O . I Ü Ü D + O 1 0.1090*08
1 .402399030804098493 .710686080781794£43E-03
2 • .46239983U8048ye437 . 71 06ö6'jaO7ö l 794643E-O3
3 .462399e30a04896437 .71Oo6608O78l7V4643E-U3
ZREAL»>: I.SIGI .THETAl I ),FTH: ' 8 0.41G2O + OO O.1395D-03 0.4624O-OI
ZR6AL»>: l.SIGI.THETAC I ) .FTH: 8 C.5U86D+OÜ 0.3622U-02 -Ü.4624D-01
ZREAL»>:i .SIGI.THETAt I ».FTH: 8 O.4624J+QC 0.7I07O-OJ 0. 13030-16
STEP2-1.SIGMA.THETA.ITMAX : ,s o.462D+oo 0.7110-03 3
ZREAL»>: I . SIGUTHETAC I ) ,FTH: 8 0.4624U + 00 0.7I07D-03 0.555ID-16
STEP3-I .J.AN.SIGMA.THETA.ITMAX: 8 1 0.1090*08 0.462D+OO 0.711O-03
2REAL»>; I »SIGt , THETAC I ) .Fin: 6 0.46240*00 0.71070-03 0.8327O-16
STEP3-I. J.AN.SIGMA. THETA.UMAX: 8 2 0.1090*08 0.4620*00 O.711D-O3
ZREAL>»:i.SIGl.THETAf I J.FTH: 8 0.46240*00 0.71 J7D-03 0. 1249D-15
STEP1-NR.R.EXPRT.AN1 I): 7 0.3-510-06 O. lOOD+Ot 0.1 10O*08
1 .476896447058386089 .6455553572498261C2E-03
2 .476896447058306033 .64S5S5357249826162E-03
3 .476896447056386033 .645955357249026162E-03
ZREAL>»:l .SIGI.THETAd },FTM: 7 0.42 «20*00 0.1174D-03 0.4769O-01
ZR£AL>»:i .S IG I. THETAC I ) .FTH: 7 0.52460*00 0.3S54O-02 -0.4769D-OI
2REAL>»:I .SIGI ,THETA( I } .FTH: 7 0*47690*00 0.6460D-03 0.1388D—16
STEP2-I.SIGMA.THETA.ITMAX : 7 0.477O+00 . 0.646O-O3 3
ZREAL>»:i .SIGI.THETAd ).FTH: 7 0.47690*00 0.646OD-03 0.4163D-16
STEP3-I.J.AN.SIGMA.THETA.ITMAX: 7 I 0.1100*08 0.477D*00 0.646D-03
ZREAL»>: I »S1GI , THETAt I J.FTH: 7 0.4769D*OQ 0.6460O-03 0.8327D-16
STEP3-I.J»AM«SIGMA.THETA.ITMAX: 7 2 0.110D*OC 0.477O+OO 0.646O-03
ZREAL>»;l ,SIGI .THETAt I } ,FTH! 7 0.47690*01) '0.6460O-03 0.1 HOD-15
STEPt-NR.R.EXPRT*AN(1»: 6 0.7630-06 0.1000*01 0.1110*08
1 .495853049902325430 .569162803O65455948E-03
2 .49S3S3O499O2825388 .569162803085453942E-03
3 .495853049902825386 .S69162S03085453942E-03
ZREAL»>: I .SIGI .THETAt I ) .FTH: 6 0.44630*00 0.9323O-04 0.4959O-OI
ZREAL»>:i »SIGI.THETAII } *FTH: 6 0.5454O + OO 0.34750-02 -0.4959O-01
ZREAL>»:i .SIG1.THETA( I ).FTHI 6 0.4959D*00 0.5692D-03 0.1388O-16
STEP2-I.SIGMA.THETA.ITMAX : 6 0.4960*00 0.569O-03 3
2REAU>»:l ,S1GI.THETA< I 1 .FTH: 6 0.4959D + 00 0.5692O-03 0.555ID-16
STEP3-I.J,AN.SIGMA.THETA.ITMAX: -6 1 0.1110*08 0.4960*00 O.569O-03
ZREAL>»:1 .SIGI.THETAt I ).FTHI 6 0.4959D*00 0.5692D-03 O.8327D-16
STEP3-1 *J.AN.SIGMA.THETA*ITMAX: 6 2 0.l l1O+06 0*4960*00 O.S69D-O3
ZREAL>»:l .SIGI .THETAC II.FTH: 6 0.4959D*OO 0.5692O-03 0.8327O-16
STEP1-NR.R.EXPRT.ANIIi: 5 0.6850-06 0.1OOD*01 0.1120*08
. 1 .515255099673250563 .498861521317944506E-03
2 .515255099873250522 .498861521317944508E-03
3 .515255099873250522 .498861521317944508E-03
ZREAL>»:l . SIGI.THETA( I ).FTH: 5 0.46370*00 O.7315D-04 0.5153O-01
ZREA1_»>: I .SIGI ,THETA( I ) ,FIH : -.5 0.56680*00 0.3402D-02 -O.S153O-01
ZREAL>»:l.SIGI.THETAI I ) .FTH: 5 0.51530*00 0.4989O-03 0.1388D-16
STEP2-I.SIGMA.THETA.ITMAX : 5 0.515O*OC 0.499O-03 3
ZREAL>»:l .SIGI,THETXH 1 ),FTH: 5 0.51530+00 0.49890-03 0.55S1O-16
STEP3-I.J.AN.SIGMA.THETA*ITMAX: 5 1 0.1120*08 0.5150*00 0.499O-03
ZREAL>»:i.SIGI.THETAt I ).FIn: 5 0.51 53O+ÜO 0.4989D-03 0.8327D-16
STEP3-1»J.AN.SIGMA.THETA.ITMAX: 5 2 0.1120*08 O.51SD+00 0.499O-03
ZREAL>»:I«S1G1.THETA< I ) .FTH: 5 0.5153D*OO O.4989O-03 0.1249D-15
STEP1-NR.R.EXPRT.ANII): 4 O.5950-06 0.10UD*01 0.113D+08
1 .535109146857847799 . '.434699602003570129E-03
2 .535109148857847772 .434699602OOJ570129E-03
3 «535109148857847772 .4346996020O3570129E-03
ZREAL»>: I .SlGI.THETAt IJ .FTH: 4 0.48160*OO O.5664D-04 0.5351D-01
ZREAL»>: I .SIGI .THETAt I ) .FTH: 4 0.5S86O+00 O.3337D-02 -0.5,3510—01
ZREAL>»:i .SIGI.THETAd ).FTH: 4 0.53510*00 0.4347O-03 0.2776O-16
STEP2-I.SIGMA.THETA,ITMAX : 4 0*5350*00 O.435D-03 3
ZREAL»>: I , SIG I .THETAt I ),FTH: 4 0.53510*00 0.4347O-03 0.8327O-16
STEP3-I.J.AN.SIGMA.IHETA.ITMAXI 4 1 0.1130*08 0*5350*00 O.435D-03
ZREAL>»:l .SIGI.THETAd >.FTH: 4 0.53510*00 O.4347D-03 0.1 l 10O-15
STEP3-1»J.AN.SIGMA.THETA,ITMAX: 4 2 0 . 1 1 3 0 * 0 8 0.5350*00 0.43SO-03
UZREAi_>»:i .SIGI .THETAC I ).FTn: 4 0.53510+CO O.4347D-03 0.1527D-15
STEP1-NR.R.EXPRT*AN(1): 3 O.S14D-06 0.1OOD*01 0.1140*08
qi4ftqf,I47fl<)5 .376343172221704899E-03
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2 .555421914696147881
3 .55542191*896147881
2R£AL>»:i»SIGI , THETAl I ) ,1-TH:
ZREAL»>:i,SIGI,THETA< I I.FTM:
2REAL»>:i.SIGI.THETA< I ) .FTH:
STEP2-I»SIGMA.THCTA.ITMAX : 3
2REAL>»:I.S1GI.THETA< I J.FTH:
STEP3-I .J,AN,SIGMA.THETA,ITMAx:
2REAL»>:i .S IG I .THETAC I ) .FTHI
STEP3-I.J.AN.SIGMA.THETA,ITMAX:
ZREAL»>: I.SIGI.THETA( I ) .FTH:
STEPl-N6.fi.EXPRT.AN(II: 2 0.4E7D-OC
1 .571629264902940373
2 .57 1629264902«40373
3 .571629264902940372
ZREAt>»:l.SIGI.THETA( I } ,FTM:
ZREAL»>: I.SIGI.THETAI i) ,FTH:
ZREAL>»:i»SIGI,THETA< I ).FTH:
STEP2-I«SIGMA,THETA.1THAX : 2
2REAL»>: l.SIGI.THETAU ).FTH!
STEP3-I.J.AN.SIGMA.THETA.ITHAXI
ZREAL>»:l,SIGI,THETA(I ) .FTH:
STEP3-I*J-AN.SIGMA*THETA.ITHAX:
ZREAL>»:i .SIGI.THETAf I >.FTHI
.376343172221704699E-03
.3763431722217O4899E-03
3 0.4SS9D+00 O.4322D-04 O.5554D-01
3 0.6110D+00 0.32770-02 -J.5554D-01
J Ü.55540+00 0.37630-03 0.13680-16
0.555D+00 0.3760-03 3
3 0.55540*00 0.376JQ-03 0.55SIO-16
3 1 0. 1140+Oa O.S55D+OÜ 0.3760-03
3 0.5554D+00 0.37630-03 0.97140-16
3 2 0.114O+08 0.555Ü+00 0.3760-Oj
3 0.55540+00 0.37Ö3O-03 0.12490-15
0.1000+01 0.l1SO + 08
.334550291071680512E-03
.334550291071680512E-03
.334550291071680512E-03
2 0.51450+00 0.3459O-04 0.57160-01
2 0.62880+00 0.3236D-02 -0.57160-01
2 0.5716D + 00 0..13460-03 0. 1388O-16
0.572O+00 0.335D-03 3
2 0.5716D+00 0.33460-03 0.4163D-16
2 ' 1 0.1150+08 0-5720+00 0.3350-03
2 0.57160+00 0.3346O-03 O.8327D-16
2 2 0.1150+08 U.5720+00 0.3350-03
2 0.5716O + 00 0.3346O-03 0*l l10O-15
0.11SO+C8
O.114O+OS
O.113D+Q8
0.112O+08
o.ino+oa
O.110D+0»;
0*1090+08
o.ioso+oa
0.107D+08
0.1070+oa
0.1060+C8
0.1050+08
O.104D+C8
0.104O+08
o.ioso+oa
0.1020+03
0.102O+08
0.101O+08
o.loio+oa
0.100D+08
0.9940+07
0.981O+07
O.969D+07
0.957D+07
O.947O+07
0.941O+07
0.935O+07
O.928D+07
0*9230+07
0.9170+07
0.910D+07
0.9030+07
0.896O+07
0.6900+07
0*8830+07
0.875D+07
0.8670+07
0.6S8D+07
0.6500+07
0.845D+07
0.845D+C7
0.8S40+07
0.1140+08
0*1950+08
0.343O+08
O. 704O+08
0.135O+09
n.
0.572O+00
0,5550+00
0.535O+00
0.5150+00
0.496O+00
0.477D+00
0.462O+OO
0.4440+00
0.427O+00
0*409D+00
0.392D+00
O.3BOO + 00
0.363D+00
0.348O+00
0.332O+OO
0.318O+00
0.303O+00
0.292O+00
O.278O+00
0.265D+00
O.252D+00
0.239O+00
0.229O+00
0.2170+00
0.209O+00
0.204O+00
0.2O30+00
0.202O+00
0.2010*00
0.200O+00
0. 199D+00
0.1980+00
0.1970+00
Ü.196O+00
0.194O+00
0.1930+00
0.1910+00
0.190D+OO
0.1860+00
0.187O+00
0.185D+00
0.163O+00
0.182O+00
0.180O+00
0.178O+00
0.176D+00
C.174D+00
n.
0.335O-03
0.376O-03
0.435O-03
0.4990-03
0.569O-03
0.646O-03
0.711D-03
o.aooo-03
0.896O-03
0. 1000-02
0.111O-02
O.121O-02
0.134Ü-02
0.148D-02
0.163O-02
0.179D-02
0.197O-02
0.212D-02
0.232O-02
0.253D-02
0.258O-02
0.222O-02
0.173D-02
0.127O-02
0.102O-02
0.936O-03
0.943D-03
O.952D-03
0.960D-03
0*9700-03
0.960O-03
0.9920-03
0.100O-02
0.101D-02
0.103O-02
0.104D-02
0.106O-02
0.1070-02
0.109O-02
0.1 100-02
0.13OO-02
0.320O-C2
0.1550-01
0.661D-01
0.148C+OC
0.376C+00
0.867C+00
n. i 4:in+ni
310.9
316.9
324.4
331.6
339.0
346.1
351.5
358.3
365.0
371.S
377.«*
382. 0
369.0
395.0
400.9
406.7
412.4
416.8
422.2
427.6
432.9
438.1
442.4
448.2
454.2
460.5
467.1
474.0
479.8
487.4
495.3
503.7
512.5
519.7
529.4
£39.5
550. 1
561.2
£72.9
562.6
595.3
606*1
620.4
031 .6
640.3
650.7
660.5
167.8
176.1
186.5
196.7
206.6
216.4
223.9
233-3
242.6
251.6
260.4
267.3
275.8
284.1
292.3
300.3
308.2
314.2
321.7
329.1
335.3
338.fi
339.0
339.5
340.1
340.6
341.2
341.6
342.3
342.9
343.6
344.3
345.0
345.6
346.4
347.3
34&.1
349. I
350.0
350.8
354.1
369.5
397.6
425.6
442.5
463. 1
482.6
SOI .2
3332.4
3366.2
3406.6
3450.1
3490.9
3530.8
3561.4
3599.8
3637.5
3674.4
3710.5
3738.3
3773.1
3807.2
3840.6
3873.4
3905.5
3930.1
3961.0
3991.3
4021.1
4050.S
4075.1
4107.5
4141.4
4177.0
4214.3
42S3.5
4285.9
4328.9
4374.0
4421.3
4470.9
451 i.e
4566.3
4623.4
4683.4
4746.3
4612.2
4667.0
4938.7
501O.8
5080.4
5145.1
5193.1
5251.7
5307.3
536O.I
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ü.l 3SD«01
0.953D+OC
0.10ÜD*C1
0. l17D+01
0.1500*0 l
G.209D+01
0.3070*0 l
0.4180+01
Ü.61ÖÜ+01
0.897D+01
0.1280*02
0.1780*02
0*2420+02
7200.0011SEC SUCCESSFULLY PF.CCESSED
O+22 A T O M S ADSORBED
THE FLUX AT THE OUTLET IS ABGUT C.25ÜIUH5 ATOMS/SEC
»CALLIO* 0
PRINTLEVEL ChANGEU TC 1
AM ENDE DES PHCGHAMMABLAUFS IST ES WÜEGL1CM, DIE ZEIT BIS VCR
DEN ANFANGSZEITPUNKT ZUPUECKZUSETZEN. «tNN DIE ÜPTIUNEN SNNOUPC»
UNO STNCUPDS W I R K S A M SIND..
0. 129D+09
C. €200+03
0.484D+08
O.36JUtOa
C.279D+C8
0.2210+08
o.ieio+od
0. I57D+C8
0. 1360+08
0.1200+08
0. 108D+CÖ
O.S95D*07
0.901D+07
ICHR 11 =
THERE ARE 0
0.1250*00
0.7710-01
0. 5590-01
0. 343O-01
0.192O-01
G.t OOO-01
0.504D-02
0.2960-02
0.1 53O-02
0.82 3D- 03
U. 4600-03
0.2670-03
0.161D-03
. (
.11330+ i
678.7
ö87.2
653. 4
701 .0
708.3
715. 1
721 . 7
726. b .
732.4
72d.O
743.4
748.4
753.2
518.fi
535.6
5«7. <i
563. 1
577.5
S9t .1
b04. 1
1 1 3 . 7
625.5
C3<,.e
647. 2
657.2
666.8
5410.3
5457. S
5493.0
5536. l
5577. 1
56 15. S
5C52.ä
5ÜÖ0.2
5713. fc
5745.3
, 5775.4
5BJ4.1
5831.2
CPTIGN REGUESTEO: STNOUPDS
CPTION RECUESTEO: SENCOPTi
iot»R 12 :ACTUAU TIME SUCCESSFULLY SET TU
ENDE DES BEISPIELS ENDE DES BEISPIELS
140,0000 SEC
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Installierung und Test des Programms
1. Installierung
Der Quelltext steht auf dem Time Sharing System der KFA zur Verfügung
und belegt dort 23 Pages (ä 4 kB) Speicherplatz. Auf der Batchanlage
sind die Unterprogramme zur Stoffwertberechnung sowie das Assembler-
unterprogramm CCCODE in übersetzter Form zu einer Bibliothek zu-
sammengefaßt (HEXTBIB im Beispielprogramm).
Bei Verwendung des WATFIV-Testkompilers anstelle des H-Extended-Kompilers
müssen Routinen angeschlossen werden, in denen die Aufrufe der Unter-
programme MASKE und CCCODE durch WATFIV-kompatible Routinen ersetzt
sind (sind vorhanden, werden aber im Rahmen dieser Beschreibung nicht
behandelt). Dabei geht die Möglichkeit des variablen Condition Codes
verloren.
Beim Betrieb auf anderen Rechenanlagen oder mit anderen Betriebssystemen
müssen diese Routinen u.U. ebenfalls modifiziert werden.
Die Steueranweisungen für den Übersetzer- und Binderl auf sowie für das
Anlegen der Restartdatei sind dem Musterprogramm und den zugehörigen
Erläuterungen zu entnehmen. Die Dateien für den SP-Fluß und die Temperatur/
Geschwindigkeitsverteilungen müssen durch die Betreiber der entsprechenden
Generierprogramme (z.Zt. FRESCO und ACORDE) erstellt und angelegt werden.
Für diese Dateien muß die RACF-Berechtigung READ dem Betreiber des
Programms PLATO eingeräumt werden.
Die Bibliothek HEXTBIB wurde mit folgendem Dataset Control Block angelegt:
RECFM=FB,LRECL=80,BLKSIZE=3200. Durch die SPACE Angabe ist die Deklaration
als 'partitioned dataset1 durchzuführen.
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2.Testprozedur
Da dem Autor keine geeigneten Meßdaten bekannt sind, müssen sich die
nachstehend beschriebenen Tests auf die Numerik beschränken (Meß-
daten sind für den Langzeitbetrieb unter Normalbedingungen mit Diffusion
in die Rohrwände als essentieller Komponente gesammelt).
Für den stationären Zustand folgt aus dem Differentialgleichungssystem
» i
unmittelbar ( mit er = 0) für jedes Segment
"x = \ ^  M0 / <
Daß die programmierte Numerik diese Beziehung erfüllt, läßt sich aus dem
beigefügten Beispiellauf sofort verifizieren; z.B. für Segment 2:
d2* - 0.650-104, (T= 0.572, •&>= 0.272-10"3 mit MQ = 4.8-1014 liefert
für n2 = 0.11489-10 .
Weiterhin muß mit<r = 0 der SP-Fluß durch alle Segmente konstant sein
(Kontinuitätsgleichung). Dies ist bis auf Rechriergenauigkeit erfüllt.
Diese stationären Werte blieben bei Tests mit bis zu 3000 Zeitschritten
und Schrittweiten von 1/1000 sec bis zu 1000 sec. ungeändert (die Schritt-
weite war jeweils während eines Tests konstant).
Eine Reduzierung der Segmentanzahl von 86 auf 43 änderte die stationären
Resultate nicht. Dieselbe Maßnahme lieferte bei einer Schrittweite von
12500 sec. und einer störfalltypischen SP-Konzentration von ca. 10 Atomen/cm3
in einem Testlauf bei festgehaltenem SPtFluß und einer Erhöhung der
Gaseinlaßtemperatur um 700 K (Wandtemperatur 1200 K) über 180 Zeitschritte
Unterschiede in den SP-Konzentrationen von bis zu 2.5 %. "
Werden für die Anfangswerte um Größenordnungen vom Gleichgewicht abweichende
Zahlen eingesetzt, so muß beachtet werden, daß die Zeit, die erforderlich
ist, um den stationären Zustand zu erreichen, mit wachsendem Qn größer
15
wird und in ungünstigen Fällen mehr als 10 sec (!) betragen kann, da
* 1 1
sich die typische Desorptionszeit zu (h + (X ) h" JT berechnet.
Die Mehrzahl aller Testrechnungen sind mit Qg = 55 000 cal mol'1 durchge-
führt worden. Für einzelne Tests wurde Qn zu 45 000 cal mol oder zu
-185 000 cal .mol gewählt. Durch diese Grenzwerte ist der physikalisch
sinnvolle Bereich abgedeckt.
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3. Leistungsmerkmale
Bei Verwendung des IBM H-EXTENDED (ENHANCED)-Kompilers (Optimierungs-
*
stufe 3) beträgt die Obersetzungszeit ca. 3 sec.
Bei 61 Segmenten betrug der CPU-Zeitbedarf bei Tests und Produktions-
läufen typischerweise 0.065 bis 0.135 sec * je Zeitschritt. Da das
Programm bei realistischen Bedingungen u.U. eine erhebliche Anzahl
I/0-Operationen durchführen muß, wird die Verweilzeit im Rechner in der
Regel durch den Zeitbedarf für I/O und die zugehörigen Systemrequests
charakterisiert. Bei Verwendung des WATFIV-Compilers beträgt die Aus-
führungszeit typischerweise etwa das vier- bis fünffache der oben ange-
gebenen Zeit.
* Anmerkung: Die Zeitangaben beziehen sich auf den Rechner IBM 3033 U08.
4. Sonstiges
Die weiteren in DIN 66230 (Kapitel 3 und 4) vorgesehenen Angaben entfallen,
da das Programm zunächst nur für den Betrieb auf dem Großrechnersystem
der KFA vorgesehen ist. Alle Anforderungen des Programms werden durch
die dort standardmäßig vorhandene Hard- und Software abgedeckt.
Die Eingaben an das Betriebssystem sowie die vom Benutzer des Programms
zusammenzustellenden Eingaben werden am Bildschirm (TSS oder auch VSPC)
zu einem Job zusammengefaßt. Dieser Job wird dann zur Stapelverarbeitung
übergeben.
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Anhang A
Anhang A umfaßt eine Auflistung des Quelltexts des Programms
PLATO.
- A 2 -
C *** THE FOLLOWING FGWTRANPKÜCRAM MILL 8C USED
C »** FÜR PLATE-ÜUT-CALCULAT ICNS.
C
C *** THE IOENTIF ICATCN OF THIS VERSION IS 1.00
C
c *** ACTHCH: K.-D. EH^HAKCT.ISF
c
c
c
c
IMPLICIT REAL*8 (A-H.O-Z)
COMMON /GEOM/ DIAM.XLEN »KCHHN, AREA4
REAL*4 AREA*
C *•* O I A N -> DIAMETER IN CM
C *•* XLEN -> LENGTH IK CM
LOGICAL*! NATCON
COMMON /UNI V/ AN (1OO). SIGMA (100) .TEMPGC 100) . TEMPH( 1 001 .THETAC 1OO) •
* ALPHA( 100).CBETA.RGAS*CADS.CSADS.CSLAMB.VGAS( 1001 .HCCEFUOO).
* PGAS.AZ.TTIME.IXSTEP.IXMAX.ITSTEP.NATCCN
C »** AN - > CONCENTRATION N IN ATCMS/CM3
C *** SIG>*A-> DEGREE OF SURFACE COVERAGE
C *** TEMPG-> TEMPERATURE OF ThE CAS IK CENTIGRADE
C *** TEMPH-> TEMPERATURE OF ThE «ALL IN CENTIGRADE
c *** THET*-> DESORPTIQN CCNSTANT
C *** ALP H A- > ACCONODATION COEFFICIENT
c *** CBETA-> PENETRATION COEFFICIENT
C *** RGAS -> GAS CONSTANT R 2 CAL/MOL
C *** OAOS --> ADSORPTICN ENERGY
c *** QSADS-> SUBLIMATION ENERGY
C *** CSLAMB> DECAY CONSTANT
C *** VGAS -> VELOCITY (CAS) IN CM/S
C *** HCOEF-> MASS TRANSFER CCEFFICIENT
C *** PGAS -> GAS PRESSURE
C *** IXSTEP> NUMBER OF STEPS IN SPACE
C *** IXMAX-> IXSTEP+1
c *•* NATCQN> FALSE: STANDARD FLO* SENSE;TRUE: INVERSE FLCH SENSE
c j
c
CCHKCN SIQ/ INP5. IOUT6* 1LEVEL. IOUT1 0* IDMR . IOWRO* INPTi INPN
C *** COMMON ID CONTAINS I NPUT /OUTPUT-CHANNELS ; SUBRQUT l NE IOCON
C *** NAY BE USED TO HEDEFINE THEM. IN1TI ALAZAT ION FOLLOMS.
C
C
C *** UNIT 10 IS USED FOR RESTART FACILITYUT IS USED IN DA-MODE
C *** FIRST RECORD CONTAINS NUMBER OF LAST INFORMATION RECORD (IDHR),
C *** THE NUMBER OF PROCESSED CYCLES AND ELAPSED REAL TIME*
C **» THIS UNIT CAN NOT 9E REDEFINED BY IOCON.
C
C
DEFINE FILE 101 10O. 1002. UilDflRO)
ICUT1O=10
C
C
C *** UNIT INPS IS STANDARD INPUT CHANNEL
C
100 1NP5=S
C
C *** UNIT INPT IS INPUTCHANNEL FCR TEMPERATURES AND GAS-VELOCITIES
C
c
C *** UNIT INPN IS INPUTCHANNEL FCR CONCENTRAT ICNS
C
KtttJUWZUI
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l
C
C *** UNIT ICUT6 IS STANDARD OUTPUT CHANNEL
C
10 LI 6=6
C
C *** I LEVEL. DESCRIBES INFCHMAT1CN LEVEL
C
ILEVEL=1
C
C
c *** CALL FCR INITIALIZATION PROCESS
c
CALL IOCCK
CALL INIT
C
C
C »** CALL FOR CONTROL SUBROUTINE
C
CALL CONTRL(IRC)
C
C
C *** TERMINATION OF THE EXECUTION OF THE PROGRAM
C
STOP
END
C
C
c
c
c
SUBROUTINE IOCON
COMMON /ID/ IN^S.IOUTO. ILEVEL. IOUT1 0. IOMN. IOMRO. I NPT . INPN
C *** THIS SUBROUTINE IS RESPONSIBLE FOR TI-E INPUT/UUTPUT-CONTRUL
C
C
C *** PROGRAM READS NO« NEh ID-CHANNELS AND PRINTLEVEL
C *** THE VALUE 0 MEANS • NG CHANGE*
C
READ ( INPS.SOOO.END=9999.ERR=9999) INP. I OUT • IOL. I NPTT . INPNN
9000 FCBKAT I5I31
C
C
C *** REAC INFORMATION IS NGN TRANSFERRED TO STORAGE AND
C •** INFORMATION MESSAGES ARE PRINTED
C
IF (INP.EO.IKPS.OR.INP.CC. 01 GOTU 200
MR I TEC IOUT6.6000) INP5* INP
6000 FORMAT 1*0 INPUTCHANNEL INP5 ••14,- NG* CHANGED TO *,I4)
1KPS=INP
200 IF ( IOUT.EO.IOUT6.0R.IOUT.EG.O) GOTO 300
•RITE (ICUT6.6001) IOUT6*IOUT
IOUTC=IQUT
6001 FORMAT (*0 OUTPUTCHANNEL IOUT6 •.!«.• NCk CHANGED TO **I4)
300 IF CIG1. .EO. ILEVEL.OR.ICL.EC.O) GGTC 400
«HITEt IOUT6.6002) ICL
ILEVEL=ICL
6002 FORMAT(*0 PRINTLEVEL CHANGED TO **I3)
400 IF (1NPTT.EO.INPT .OR. INPTT.EQ.O) GCTO 50O
•RITE (IOUT6.6004) I KPT. INP IT
6004 FOfiMAT(*0 1NPUTCHANNEL INPT *.I4.* NCb CHANGED TO *.I41
500 IF « INPNN» EQ.INPN .OR. INPKK.EO.O) GOTO 999
•RITE (ICUT6.6005) INPN.1KPNN
IKPN= INPNN
Kr* AJUCH Z*M
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6005 FORNATCO INPUTCHANNEL INPN *.I4,< NC« CHANGED TG *.I4>
999 RETURN
C
C
C *** ERRUR EXIT; PROGRAM »ILL BE TERMINATED AFTEH STOWAGE DUMP
C
9999 HRI7EIIOUT6.6J03)
6003 FORMAT!" **-*-+* ERROR DURING CHANGE UF IC-UNITS './1X.
* •+++++ IOCUN: EXECUTION TERMINATED« I
CALL ABEND(9999I
RETURN
END
C
C
C
C SUBROUTINE INIT (INCLUDES RESTART OPTION)
C
SUBROUTINE INIT
IMPLICIT REAL*8 (A-H.O-i)
COMMON XGEOMX DIAM.XLEN .RCHRN.AREA4
REAL*« AREA4.TEXTUOO)
CGMUCN /CPTTCN/ STT IM. QUPDN .QUPDT .QSTC, CADO
CCMKCN /UNIV/ AN(100I.SIGMA( 100).TEMHG( 1 0 0 } .TEMPW ( 1 00 ) . THET A ( 100)*
* ALPHA(100).CBCTA*RGAS*QAOS.QSAOS.CSLAMe*VGASf 100>.HCOtF( 10O).
* PGAS.AZ.TTIME.IXSTEP. I XMAX. I TSTEP. NATCCN
LOGICAL*! NATCON.ATEX<40>*OUPON*QUPOT.aSTC.QAOO
REAL*4 DIAM4
COMVCN /I OX (NP5.IOUT6.ILEVEL.IOUT10, IDaR . I 0»RO. I NPT . INPN
OUPON=.TRUE.
CSTC =. FALSE»
CAD D=. FALSE.
C
C
C *** INPUT OF STARTTIME(TTIME)* SCKE SYSTEMPARAMETERS AND THE
C *** NUMBER OF X-STEPS* I XSTEP ) FROM STANDARD INPUT UNIT* IF TTIME
C *** HAS A NEGATIVE VALUE. THE RESTART OPTION IS USED.
C
C
REAC I INPS.*) TTINE.XLEN.QADS*QSADS.CSLAMe. I XSTEP. BETA, ROHRN.PGAS
C
C
C *** A IDENTIFICATION TEXT IS REAC FRCM UNIT INPT.I.E. THE TAPE HHICH
C *** CONTAINS THE TEMPERATURES ANC THE GAS VELOCITY* THE TEXT IS
C **» PRINTED TO STANDARO OUTPLT MEDIUM (IF ILEVEL >= 4).
C
C
READ(INPT.S500.END=SO.ERR=SO> ATEX
5900 FOfiMAT(40Al)
SO IF (ILEVEL. GE. 4) MR I T£( ICUTC .6666 > ATEX
6666 FOFKAT( 10X.40AU
C
C
C *** AN IDENTIFICATION TEXT IS HEAD FRCM UNIT INPN. I. E* THE TAPE hHICH
C *** CONTAINS THE CONCENT RAT I CNS . THE TEXT IS PRINTED TC STANDARD
C **« OUTPUT MEDIUM (IF ILEVEL >=4).
C
C
READ(INPN.ENO=60.ERR=60) TEX TU
60 IF (ILEVEL .GE.4) WRITE (IOUT6.6667) TEXTU
6C67 FORI«AT(SX.30A4}
C
C
C *** INPUT FRCM UNIT INPTI NUMBER OF X- STEP S IN THE TEMPERATURE FILE.
C *** THE HYDRAULIC DIAMETER AND THE FREE CROSS SECTION (IN REAL*4).
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c
c
REAQ(INPT.ENO=9000,ERR=9000) ITSTEP.CIAM4.AREA4
CIA*=DIAM4*20J.000/3.141600
CBETA=1 »ODD-BETA
IXMAX=IXSTEPfrl
TCGPfl=273.DO
C 4*4 TCGRN-> CONVERTS KELVIN AND CENTIGRADE
AZ=137,DO
C »** HZ > ELEMENTS MASS NUMBER ;AT MOMENT FIXED FOR CS-137
RGAS=Z*DO
C »** R > GAS CONSTANT IN CAL/MUL
C
C
C *** IF TTIME < 0 : THE REAL TTIME,AN AND SIGMA ARE SUPPLIED BY THE
C *** RESTART SUBROUTINE (RSTART); «START RETURNS TO
C *** LABEL "30*.
C *** IF TTIME >=0 I AN AND SIGMA ARE READ FRCH STANDARD INPUT UNIT.
C
C
IF-(TTIME .LT. 0 > CALL HSTARTIA9Ü)
DO 60 1=2.IXMAX
SO READ <INPS.*> AMI)«SIGMA(I I
C
C
C *** LABEL *90* IS RETURN LABEL FCR •RSTART«
C
C
90 CONTINUE
C
C
C *** PHINT OF STAHTTIME (TTIME). NUMBER OF X-STEPS ON TAPE AND OF THE
C *** IDENTIFICATION TEXTS (TAKEN FROM INPT AND IMPN) AS «ELI. AS THE
C *** KUMBER OF PIPES AND THE FREE CROSS SECTICN
C
C
HRITE1IOUT6.6004) TTIME,ITSTEP,RGHRN.AREA4.ATEX.TEXTU
6004 FOflMATtM STARTTIME OF THIS RUN IS *.F1S.3.* SEC'./,
F 'OhUHBER OF X-S7EPS ON TAPE (TEMPERATURES! IS *.I7*/.
F «O«./.« NUMBER OF PIPES: ».F7.0.« FREE CROSS SECT IONI•,F7.3,
F • K2*•/••!•«/••O *«40A1*X.*0 •.30A4»
C
C
C *** JUMP TO TADAP-ROUTINE (ENTRY TADAP01 IN ORDER TO FETCH THE '
C *** TEMPERATURES AND THE GAS VELOCITIES FROM UNIT INPT.
C
C
CALL TADAPO '
CALL NAOAPO(AR£A4)
C
C -
C *** CALCULATION OF DESORPTION CONSTANT AND ACCUMODATICN COEFFICIENT
C *** (USING THE VALUES GIVEN BY IKIOTAKIS).
C
C
DO 100 I=2.1XMAX
TEMK=TEMPM(Il+TCGRR
THETA(I)=1.31D11*TEMK*DEXP(-CADS/RGAS/TEMK>*DEXP((OADS-QSAOS)/
F RGAS/TE»IK*SIGMA(I>)
ALPhACI ) =3 .63O3*OSQRT(TEMK/AZ)
tOO CONTINUE
C
C
C *** PRINTOUT OF INITIAL CGNOITICN FOLLONS
C
«FA MUCH ZAU
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*RITE(iaUT6.6000) IXSTEP
6000 FORMATCO ***** PLATE-GUT-PRCGRAM VEfcSICN 1
*X/1X. »NUMBER OF X STEPS' . IE .//8X .
* »AN SIGMA ThETA TEMPG TEKPI»
DO EOO I=2.IXMAX
WRITE( IQUT6.6001 ) I. AN(I).SIGMAd) . THETA1 I ) . TEMPGdl.
* TEfFMd). ALPHA! I)
200 CONTINUE
6001 FORMAT d 3. 3D 1 1. 3. 2F 7. 2, D 1 1.3)
WRITE { IOUT6.6003) 01 AM» *UEN. QADS, QSADS. CSL AMB. AZ.CBETA
,00 ******
ALPHA')
6003 CM*./IX.
CM*,/lX.
CAL/MGL'./IX.
CAL/MCL*./IX.
FORMAT(//IX.*DIAMETER • .F7.3.*
•LENGTH • .F9.3 .•
•QADS * .F1U.0.3K . *
•OSACS *.F10.0.3X .•
«DECAY • .O11.3 .'
•ELEMENT MASS*.F7.O*
•PENETRATION *.F11.4)
IF (ILEVEL -GT.3) WRITE dCUTC .6002 )
FORMATI//1X.» INIT»>» INITIALIZATION - PART 1 FINISHED»!
/1X,
6002
C
C
C *** ERROR-EXIT (TERMINATION CF PROGRAM EXECUTION)
C
C
9000 URITE<IOUT6.a005> INPT
60O5 FORMATC«0++++* ERROR: ENC/ERROR-CONOIT ION FULL.FILLED DURING*./*
F • ATTEMPT TC REAO FROM LMT INPT«, 17. /,
F »JOB HILL BE TERMINATED •>
CALL ABEND(4010)
BET L B N
END
C
C
C
C
C
C
SUBROUTINE CONTRL(IRC)
C
C
C *** CENTRAL CONTROL SUBROUTINE
C
IMPLICIT REAL*6 {A-H.C-2)
CONKCN /IO/ INP5.IOUT6. ILEVEL. IQUT10 . IDhR. IDwRO. INPT. INPN
CQMUQN /GEOMX DIAM.XLEN .RCHRN.AREA4
COMMON /OPTTON/ STTI M.QUPDN.OUPDT.QSTO. CAOD
COKMON/UNIV/ AN(100I.SIGMA( 1001. TEMPO I 1OO>»TEMPH( 1OO),
* THETAi 100) «ALPHA (100) .CEETA .RGAS.QAOS. QSAOS.CSLAMB.VGAS( 100 >.
* HCCEFdOOI.PGAS.AZ.TTIME. IXSTEP. I XM AX* I TSTEP.NATCON
LOGICAL*! NATCON. I TEXT ( 75) .CC.CCN* ACCN/»N «/.CUPDN.aUPDT.QSTO
LCGICAL*! OAQD
REAL*4 AREA4
C
C
C *** INITIALIZATION PART FOR CGNTFL
C
DATA HEAONO /««REAONO**/ *
« REMARK /««REMARK**/. RUNSIM /**RUNSIM**/ .READVG / • *RE ADVG* •/ .
* CALLIO/«*CALLia*»/.CALL£X/«*CALLEX*»/.CAaEND/»*CABEND**/
DATA OPTION/»*OPTlON*«,/,SETTIM/'*SETTIM*«/,STOTIH/**STaTlM*»/.
* RCLTIM/**RCLTIM*»/
EQUIVALENCE ( CC. ICC ) . < CCK . ICCN>
NATCCN=. FALSE.
«M AklCH ZAW
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CCN=ACCN
IF (ILEVEL .CE.4) *R1TE (IOUT6.600Ü)
6000 FORM A T ("OCÜNTRL»» S.R. ENTERED 1)
C
c
C *** THE FOLLOWING STATEMENT READS A CUMMANO AND A CGNTHGLNUMBEH .
C *** THE MEANING OF THIS CQNT PCL NLMOEP DEPENDS UN THfc CCMMAND.
C
100 REACMNP5 ,5000) ATEXT . ICCNTfc
5000 FGfiMAT( A3, 15)
C
C
C *** DEPENDING ON PRINTLEVEL. COMMAND AND CONTROLNUMBER RE PRINTED
C
IF ( ILEVEL. GE. 3) »R I TE( I CUTC.600 1 ) ATEXT, ICCNTR
C001 FORMAT! Ik. AS. 15)
C
C
C *** «DIS1RIBUTICK BCX*
C
IF (ATEXT .EQ. REMARK) GCTG 200
IF (ATEXT .EO. REAONOJ GCTC 300
IF (ATEXT .EQ. READVG) GOTO 400
IF (ATEXT .EQ. OPTICN) GLTO 500
IF (ATEXT .EO. SETTIM) GCTC 550
IF (ATEXT .EO. STQTIM) GCTO 600
IF (ATEXT .EQ. RCLTIM) GCTO «50
IF (ATEXT .EQ. RUNSIP) GCTO 70O
IF (ATEXT *EQ. CALLIÜ) GCTO 800
IF (ATEXT .EO. CALLEX) GCTO 900
IF (ATEXT .EQ. CABENO) GLTO 620
C
C
C **» IF THE GIVEN CuMMANO IS UNKNC»N*AN ERROR MESSAGE IS PRINTED»
C *** A STORAGE DUMP GIVEN AND THE EXECUTION TERMINATED
C
• R*TE( IOUT6.6010J ATEXT, ICCNTR
6010 FOB CATC *•++++ SORRY. S.R. CONTRL DOES NCT UNDERSTAND THE •
2 .'FCLLOWING CCMMAND-L INE : • .71 X .AS • IS,/ •
3 • ++++* CONTRL: EXECUTION TERMINATED *>
CALL ABEND(5999>
C
c
C *** IN THE FOLLOWING SECTIONS THE COMMANDS ARE EXECUTED
C ***
C
C «HEMARK4
C
200 IF (ICONTR.EO.O ) ICCNTR=1
C
C *** ICONTR DENOTES NUMBER OF CGMfENTLINES.
C *** THE COMMENT CAN ONLY S£ READ FRGM STANDARD INPUT UNIT.
00 220 I=1.ICONTR
C *** 'CC* IS AN CONTRCLCHARACTER FOR PR1NTCQNTROL
REAC ( INP5,5001 ,ENÜ=205.ERR=205) CC.ITEXT
20S IF (ICC.EQ. ICCN) GOTC 220
»RITE ( IOUT6.6002) 1TEXT
SC01 FOR CAT (30A1)
CC02 FORMAT (QOA1)
C *** CONTRÜLCHARACTER *CC* SHOULD BE *N* FOR *NOPAINT*
220 CONTINUE
GOTC 100
C
C
«FA JUUCH IAU
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C «REAONO*
C
C *** ICONTR DENOTES INPUT UNIT: DEPENDING UN FCC» SENSE. AN(D UH
C **« A N ( 1 X M A X + 1 > IS REAO.I.E. THE 1NCCMING CONCENTRATION.
C
300 IF (ICONTR .Ed. 01 ICUNTR=1NP5
IF (OUPDN .DR. CUPDT) »KITE ( ICUT6.63SO)
6390 FORMAT (• ***** WARNING: NC-UPOATE REQUESTS ISSUED •)
CUPCN = .FALSE.
QUP07 = .FALSE.
IF {NATCCN) READ < I CÜNTR .* .ENO=3V9.EfiR= 399 > AM 11
IF (.NOT. NATCCN} READ ( I CGNTK .* ,ENO=39S . EKR=39S) A N C l x M A X + U
IF (KATCCM AN! I )=AN( 1 )/VGAS(2)/AHEA4/10000.0DO
IF ( .NOT.NATCON) AN( I X MAX* 1 ) = AN< IXMAXtl )/VGAS( I XMAX > /AHEA4/ 1000U.OO
IF (KATCCN) WHITE (IOUT6.6003) Ah(l).ICCN1R
IF (*NuT.NATCON> »RIFE( ICUT6.6003) AN ( I >MAX* 1 ) . ICGNTR
6C03 FQRHATf* NE* VALUE FOR NO ',011.3.* FRCM UNIT '.13 )
GOTC 100
3S9 1HC=399
UNITE (6.639Q) 1CONTR, JRC
0399 FORMAT (• ***** ERRCR: END/ ERh-CGNOI T I UN FULLFILLEO DURING*./
* .• ATTEMPT TO READ NO FRCM UNIT *.I4./*
* • 4+44-+ CONTRL: IRC WAS ',14,* CCNTRL RETURNS TG M A I N * »
RETURN
C
C
C «REAOVG«
C
C *** ICCr*TR; DENOTES INPUT U N I T J G A S FLOW SENSE AND PRESSURE ARE READ.
C *** A NEGATIVE 1ST VALUE DEKCTES • INVERSE FLOW SENSE» AND THE
C *** FLAG FOR INVERSE FLOW SENSE INATCON) IS SET.
C *** A FCLUOW1NG POSITIVE 1ST VALUE CLEARS THE FLAG.
C
C
400 IF CICONTR.EQ.O) ICONTR= 1NPS
READ ( ICENTR.*.END=499.EKfi=499) VGASS.PGAS
»RITE ( IOUT6.6004) VGASS.ICCNTR
WRITE CIUUT6.6024J PGAS. ICGNTR
FORMAT (* NEW 1ST VALUE *.F11.3.* FROM UNIT*. 141
NEW VALUE FOR PGAS *.F11.3.* FROM UNIT*» 14)
O.OOOI N ATCON= . TRUE .
«004
£024 FORMAT C
IF CVGASS.LT.
IF (VGASS.GC. O.ODO) NATCON=. FALSE.
GOTC 100
C
499 IRC=4Q9
•RITE <IOUT6.6499) ICONTR.IPC
«499 FORMAT {• * + *•*+ ERROR; END/ERR-CCNDITION FULLF1LLED DURING'
* « ATTEMPT TO READ VGASXPGAS FROM UNIT **I4*/.
* * +•*•*++ CONTRL: IRC WAS >.i4.* CONTRL RETURNS TÜ M A I N « )
RETURN
C
C
'C «CPTICN«
300 CALL SUBDPT
GCTC 100
C
C
C «SE1TIM«
SSO CALL SUBSET
GDTC 100
C
C
C *STUIIK*
600 CALL SUBSTC
GOTC 100
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c
c
C «RCLTIW*
6EO CALL SUBRCL
GGTC 100
C
C
C «RtNSIM*
C
C *** TIKESTEP. NUMBER CF STEPS ANQ PR IKTCuMKCLNUMQER FOR THE
C *** SI M U L A T I O N RCUTINE ARE HEAD AND THt SIMULATION ROUTINE
C »** IS CALLED
C
700 IRC=799
HEACC INP5.*.END=7<J9.EBR=79<)> OECTAT.NUMQ.1PRINT
fcfllTE CJCUT6.6009) DELTAT,NUMB
6009 FORMAT <• DELTA T = '.F10.3./.
* • M A X I M U M MJMBER OF CYCLES *.IS)
CALL RUNP(DELTAT,NUMB.JRC,IPfiINT)
IHC=JRC
GOTC 100
C
799 «filTEC IOUT6.6799)
6799 FORMAT I 1 +++++ ERROR: END/EBR-CCNDITION FULLFILLED DURING»,/,
F • ATTEMPT TO HEAD PARAMETERS FCR RUNP •,/.
F • ***** CONTRL RETURNS TO HAIN •»
RETURN
C
C
c
C «GALLIC*
C
C *** THE IQ-CGNTNOLRÜUTINE IS CALLED
C
600 CALL IGCCN
GOTO 100
C
C
C «CABENO* (
C
C *** A DUMP OF ALL CCMMUNAREAS IS REQUESTED
C
620 CALL ABEND (0)
GOTC 1OO
C
C
C «CALLEX*
C
C *** TERMINATION CF THE PROGRAM IS REQUESTED; CONTRL. RETURNS TO MAIN
C
900 JRC=0 • •
PETUBN
END
C
C
c
c
SUBROUTINE VFUNC
C • ' -
C *** IN SUBROUTINE VFUNC THE MASS TRANSFER COEFFICIENT
C *** IS CALCULATED USING RELATIONS GIVEN IN •VDI-MAERMEAILAS*
C *** AND IN *PADLOC>
C
IMPLICIT REAL*8 (A-H.D-Z)
LOGICAL*! NATCON
KF* JUUCH Z*U
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DATA TCORa/273.0DO/.PI /3.1414OO/
COMMON /GEÜM/ DlAM.XLEN.RCHKh.AfcEA4
HEAL*4 AREA4
CCMPCN /IO/ INP5* IOLJT6, I LEVEL* I CUT 1 0 . I Oh ft . IDKRO , INP1. INPN
COMMON /UNIV/ AN(100>,SIGNA(10O) .TEMPG(100) .TEMPfc<100I .THETM100)*
* ALPHAt IOQ) .CBETA,RGAS.ÜAOS.QSACS.CSLAM8.VGASt100 ) .hCC£F(100» .
* PC/S .AZ.TT IME. IXSTEP. IX P»AX, IT STEP, N ATCON
C
c
C *** STATEMENT FUNCTION FCR CALCULATION OF DIFFUSION IN HE
C *** (THIS RELATION IS TAKEN FRO «PADLGC»).
C
OCS(TKG.PGASS>= 0.1692*1(TKC/103)**t.6SDO)*(23.83/PGAS3)« OSORT
F ft l/AZ+0.25)/0.257)
C
C
IF <ILEVEL.GE.4I »KITE (IOUT6.6OOO)
6000 FCRMAT (* VFUNO»» S.R. ENTERED*)
OO ZOO I=2.IXMAX
TGK=TEMPG(I)*TCORR
TGH=TEMPh(I)*TCCFR
UHURHO=GOENS(TGK,PGAS)/GVISC(TGK.PGAS)
CACT=DCS(IGK,PGAS)
REY=VGAS(I)*XHURHC*PI/2.000*D1AM
SC=1.ODO/XMURHC/DACT
XKSie=0.037DO»OEXP(-0.2*OLCG(Rev))
XKQRR=1.3DO*(TGK/TGM)**0.45DO
HACT=DACT/IPI/2.0DO*DIAM)*XKSI8*PEV*SC*XKCRR
HCQEFfI )=HACT/f t.000+12.7OO*OSQRT(XKSI8}*(SC**0.666 -l.ODO»)
£00 CONTINUE
IF I ILEVEL.GT.J> «RITE (ICUT6.60011 HCCEF
6001 FORMAT(* H: *.iOFT.2»
RETURN
END
C
C
C
SUBROUTINE RUNP (DELTAT.NUMB.JRC•IP«INT»
C
C *** SUBROUTINE FOR SIHULATICN OF PLATEOUT-BEHAVIOUR
C **• ITS USE IS RESTRICTED TO CESIUM.
C *** THE FLO» DIRECTION MAY BE CHANGED.
C *** MEANING OF PARAMETERS:
C
C *** DELtATI STEPVIOTH IN TIME. MEASURED IN SECONDS
C
C 4** KUHB : NUMBER GF TIMESTEPS
C
C *** JRC : RETURNCODE fOUTPUTPARAMETER ONLV1
C
c *•* IPRINT: SWITCH FOR OUTPUT TO STANDARD OUTPUT UNIT
c
IMPLICIT REAL*8 (A-H.O-ZJ
EXTERNAL FTH
DATA XMO /4.eD14/.TCGPRX273./
C XMO > KAPPA*NUMBER OF (CS-)ATOMS PER MONOLAVE«
C KAPPA IS THE RATIL BETHEEN REAL AND GEOMETRIC SURFACE
C TCORfi> TRANSFORMS CENTIGRADE TO KELVIN
CGMKGN /IO/ INP5.IDUT6. ILEVCL. ICJUT10 . IDHR .IDKRO • I NPT» INPN
COMMON /GEOM/ DI AM.XLEN.KOHRN.AREA4
REAL*4 AREA4
COMMON XCALC/ AC(IOO),BC(I 00),ANCUO(IOO)*THECLDi100).SIGÜLO(I 00)
CCMMCN /FTACT/ BAHA.TEMK.DELTT.I
COMMON XOPTTQN/ 5TTIM.QUPDN,OUPOT.QSTÜ,QADD
LOGICAL*! NATCON.QERRl>OERR2.QPRINT.QUPON*auPDT.QSTO*OADD
KMJUUCMZAy
- A 11 -
c
c **•
c
c
c
c
c
c
6000
c
c ***
c ***
c
c
c
c
c ***
c
so
COMMON /ÜNIV/ AN(100).SIGMA(1001*TEMPG( 100).TEMPtt<100).THETAt1001 *
* ALPHA(100) *CBETA.HGAS.QAOS.a5ADS.CSLAMB*VGAS<100)*HCOEF( 100).'
* PGAStAZ.TTQT.IXSTEP.IXMAX.ITSTEP*NATCGN
DIMENSION EOUÜUTI5OOI,VTXt100*
EQUIVALENCE ( EOUCUT Cl I . AM 1)1
SOME INITIALIZATIONS FOLLOW
DATA NTOT /O/,SURFAC/102dOO0C,DO/
THE FULLOWING STATEMENTS TRANSFERS THE TIME STEP
TO THE COMMON AREA FTACT
DELT1=DELTAT
IF (ILEVEL.GE.4) WRITE (IOUT6.60OO)
FORMAT t * KUNP»>» S.K. ENTERED •)
BETA=1-CBETA
DELTAX=XLEN/DFLUAT(IXSTEP)
NRACT= O
GERR1=.FALSE.
CERR2=.FALSE.
THE FOLLOWING STATEMENT DEPENDS ON THE COMPILER KM I CM IS USED
IT SUPPRESSES UNOERFLÜ« INTERRUPTS AND SHOULD NOT BE REMOVED.
CALL MASKE
6001
40
C
C
C
c
c
c
c
c
c
c
c
c
c
c
c
c
c *#*
c •**
c
NRACT CONTAINS THE NUMBED OF THE ACTUAL STEP
NRAC1=MRACT*1
OPRINT=.FALSE.
IF f NOD(NRACT.'lPRINT) .£0.0 .OR. NHACT .EG.I
* .OR. NRACT .EO. NUMB) OPFUNT =.TRUE.
IF (1LEVEL .GE.l .AND. CPRIKT )
* HHITEtIOUT6.600I> NRACT.NUMB
FORMAT 1*1 CYCLE * «.I7.1 GF «.IT.« CYCLES STARTED*)
TTOT=TTOT+DELTAT
IF fQUPDT) CALL TAOAPT
IF IQUPOh) CALL NADAPT
DO 40 ILV=2.IXMAX
VTX(ILV)=VGASCILV>*DELTAT/DELTAX
JRC=NUMB-NRACT
THE POLLÜ»ING PART OF THIS SUSROUTINE INTEGRATES THE CONVECTION •
ECUATION USIIsG AN IMPLICIT DIFFERENCE SCHEME.AND AN CRDINARY *
DIFFERENTIAL EQUATION FOR THE CS-COVERAGE USING AN IMPLICIT *
EXPONENTIAL FITTING PROCEDURE. *
*
IN CASE OF THE STANDARD FLO« DIRECTION THE INTEGRATION IS DONE IN*
THIS SUBROUTINE*!* THE CASE OF THE INVERSE FLOW DIRECTION THE *
INTEGRATION IS PERFORMED IN SUBROUTINE »RUNNAT* USING THE SAME »
ALGORITHMS. THIS IS DONE IN CRDER TO TAKE THE BOUNDARY CONDITIONS*
PROPERLY INTO ACCOUNT. *
IN CASE OF INVERSE FLO* CCNVECTION CI.E,
JUMP TO RUNNAT
IF CNATCCM
hATCCN=.TRUE.).
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* CALL RUNNATIDELTAX.JRC.VTX.GPRIN1.«4101
C
C *•* DEFF4 > RATIO BETWEEN PIPE SURFACE AND FREE CAS VOLUME
OEFF4=ROHRN*3*1416*D1AM/AREA4/10000.DO
C
C
c *** INITIALIZATION
c
c
00 100 I=2.IXMAX
HILFC=DEFF4*HCOEF(I )/IHCOEF( I)»ALPHA( II >
OVDX =-( VGASU + I J-VGAS( I U/CELTAX
ACCI)= (CSLAMB+DVDX*HILFC*ALPHA(1)1*OELTAT
BC(I)= HILFC»XMO *OELTAT
C •** HILFC.AC.BC ARE SCRATCH VARIABLES
IF (ILEVEL .GE.5» »RITE<IOUT6.6002) I .AC<I>.6CII>.HILFC
6002 FORMAT C* RUNP-I.AC.BC•KILFC:•.14.3011.31
100 CONTINUE
DO 200 I=2.IXMAX
*NOLOII)=AN<I)
THECLDtI )=THETA(I}
SIGOLD(1>=S1GMA<I)
200 CONTINUE
C *** ANGLD.THEQLD.SIGOLO ARE SAVEAREA FCR VALUES FROH LAST TIMESTEP
C
C *** KÖM INTEGRATION STARTS
C
C
THE INTEGRATION IS PERFORMED IN THREE STEPS:
IN 'STEP 1* THE CONCENTRATION AN IN THE CCCLING GAS IS UPDATED
USING THE OLD DESCRPTIÜN CONSTANT AND IMPLICITLY
THE NED COVERAGE;
IN «STEP 2* COVERAGE AND OESORPTIQN CONSTANT ARE UPDATED. FIRST
AN ITERATION PROCESS IS USED* AFTERWARDS THE VALUES
ARE IMPROVED ilTH THE IMSL-RCUTINE ZREAL. WHICH
DETERMINES Tt-E THE ZEROS CF A REAL FUNCTION:
IN 'STEP 3* THE CONCENTRATION IS RECALCULATED fclTH THE NEU
DESORPTION CONSTANT. USING AN ITERATION PRCCESS AND
THE ^REAL-ROUTINE SELF-CCNSISTENCV IS ACHIEVED.
IN CASE CF PROBLEMS THE LAST STEP IS RECALCULATED AND ALL VALUES
ARE AUTOMATICALLY PRINTED TO STANDARD OUTPUT UNIT AND THE
EXECLTION IS TERMINATED.
C
C
OO 400 LAUF-l.IXSTEP
220 I=(IXMAX+1-LAUF)
C
C ***STEP 1***
C
C *** R IS THE CONSTANT USED FCR EXPONENTIAL FITTING PROCEDURE
C •** EXPRT AND CEXPRT ARE THE DERIVED «EIGHT FUNCTIONS
C *** BAHA IS SCRATCHVARIABLE
C
TEMK=TEMP»II»+TCCBR
fl= CSLAMB+(HCO£FU)+CBETA*ALPMA{ I) )*THEGLD( I>/tHCOEF< I1+ALPHAII11
BAHA=BETA*ALPHA(I)/(HCOEF(IMALPHAII»
ROELT= I R40ELTAT)
EXPBT= DEXPI-ROELT )
CEXFBT=DELTAT
IF IROELT .GT. ID-6) CEXPRT=C1DO-EXPHT)/R
ANII)=(ANULDCIJ*VTX<II*AMI+1)+BC<I>*THEOLO(I)»SIGOLO(I)*EXPRT>/
F (100+VTX(II*AC(11)/
F 1100- |OC(I)*THEOLOII)*BAHA*HCCEF(I1»CEXPRT/XMO>/
F ( 1+VTX( M4ACI 11 1 1
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IF IILEVEL .CE.5) WR I TE( IOUT6 .6003J 1»R.EXPHT,AN(I)
6003 FOR*AT I* STEP1-NH.R.EXPRT.AN([}:•.14.3D 11.3 1
C
C
C »»«STEP 2***
C
250
251
00 250 IST=1.4
SIGNAI = SIGQLO< 1 ) *EXPRT*B AHA*MCCEF( I ) *CCXPHT*AN t I I /XMO
XL(M=OAeS(SIGMAl-SIGMA( 1) )
XLI»2=XLIM1/<>1GMAI
XLIM1=XLIM1/SIGMA(I )
IF (XLIM1 .LT.ID-3 .AND. XLIM2 .LT. 1D-3.AND. IST.GT.3) GOTO 251
ULSIG=SI£MA( II *( 1 00 + 2OU/ ( DFLCAT < I ST )*IOO) )
XLLSIG=SIGMA(I )/( 1OO*200/(CFLOAT( 1ST) «100) >
SIG»A< II=SIGHAI
IF (SIGMAI.GT.ULSIG) S IG»« AI I)=ULS1G
IF (SIGMA1.LT.XLLSIG) SIGMA! I >=XLLSI G
THETM I ) = 1.31D11*TEMK*
F OEXP1{QADS-OSAOS)/RGA5/TE*'K*SIGMA( I )-Q AOS/RGAS/TENK )
R= CSLAMB+(HCOEF(I )*CBETA»ALPHA(I) )»THETA( I )/(MCOEF(I )+ALPMA( I)
BOELT= ( R40ELTAT)
EXPR1= OEXP(-ROELT )
CEXPHT=OELTAT
IF {RDELT .GT.<1O-6J CEXPRT= 1 1DO-EXPRT ) /R
IF C ILEVEL.GT.3) «R ITEt IOUT6.* ) 1ST ,S I GMA ( I ) .THETA (1)
CONTINUE
CONTINUE
ITMAX=2OO
C
C
C
C
C
260
600«
6007
I «SIGfAC I ) .THETAC I > . I TMAX
*, 14.2011.3.141
2IS
SIGI=10OOO*SIGHA(I1
ZR£STP=10-2*SIGCLO< I )
ZRELIM=10-6*5IGCLO(I I
CALL ZR£AL1IFTH.ZRELIH*O.ODO.ZRESTP* 11« 1 . SI GI . ITMAX* IER)
SIGMA t 11 = 5101/100.000
IF (ILEVEL .GE.S) MR ITE ( IOLT6 .6004 >
FORHATI* ST£P2-I. SIGMA. THETA. ITMAX
IF (IER. EC. 0} GOTO 260
JRC=lEfl
CPR1KT=.TRUE.
IF (.NOT. QERR1)
* BRITE IIQUT6.6007» IER.ITVAX.I
FOflMATf* ***** WARNING: NON-ZERO RETURN CODE FRCM ZREAL
/, • ***** MARNING: PRIMLEVEL CHANGED TC s«,/.
• ***** EARNING: PARAMETERS AN< II.SIGMAI D.TMETAU »• .
• RESTORED TC CLO VALUES*./.
• ***** WARNING: EXECUTION HILL EE TERMINATED AFTER*.
• RERUN OF THIS STEP . STEPMJMßtR ISi *.2IS)
IF ICERR11 CALL ABENCI799S)
OERH1=.TRUE.
ILEVEL=5
ANII 1=ANOLD(I)
SIGfAf I)=SIGCLOCI>
1HETACI)=THeOLC( I )
GOTC 220
«**STEP 3***
00 300 J=l.4
fi=CSLAM8*(HCOEF{I)*CBETA*ALPHA(I))*THETA(I)/IHCuEF<I1*ALPHA(II)
ROELT= ( R*DELTAT)
EXPRT= OEXP1-RDELT )
CEXPRT=DELTAT
KTAMJCMZAW
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IF (ROELT „GT. IO-6J CEXPRT=( IDO-EXPfiT )/fl
AN( 1>=(ANQLD( I )*VTX( I)*AN( I*ll*BCtI »*THETAI I ) »SIGMA ( I > ) /
F ( 1DO+VTXC D»*C< I ) >
IER=0
SIGI=100DO*SIGMA(I>
ZRESTP=1D-2*SIGCLDI I )
ZReLIM=10-7»SlCOLD( I I
CALL ZREAL2tFTH.ZReL tM.O.OOO.ZRESTP.12. L.SIG1.ITMAX.IER)
SIGKAI=SIGI/IOO.OCQ
XLIH1=DABS(SIGMAI-SIGMA( I )>
XL 1*2= XL I Ml /SIGH A I
XLIMl=XLfHl/SIGMA<I)
IF (XLIM1.LT. IO-5 .AND. XLIM2 .LT. 1 D-5. AND. J.GT.2 1 GUTO 400
IF CIER .EQ.OI GCTQ 290
CPRIhT=.TRUE*
IF (.NOT.OERR2 t «RITE CIOUT6.60U7) IER . I THAX* I . J
IF (CERR2) CALL ABENO(7999*
CERR2 =.TRUE*
ILEVEL=5
AN( I)=ANOLO< I J
S I CM A ( I)=SIGCLO( II
THETA( I 1=THECLD(I>
GOTO 220
290 SICMAf 1 1= SIGMA I
*IF (ILEVEU -GE.5I
* WRITE (IOUT6.6005) 1 . J . AMI 1 ) . SIGMAf I } . THETAC 1 ) . I THAX
COOS FORMAT [• STEP3-I. J. AN.SIGHA. THETA. I TMAX: *.2I«.3Olt.3.I4I
300 CCN1INUE
40O CONTINUE
C
C *** NOV ALL CONCENTRATIONS AND COVERAGES ARE UPDATED.
C *»* LABEL »410« IS RETURN LABEL FOR SUBROUTINE RUNNAT.
C •** DEPENDING ON QPR1NT THE NEtt VALUES ARE PRINTED TO
C *** STANDARD OUTPUT MEDIUM.
C
410 CONTINUE
IF (.NOT. QPRINT > GOTO 510
DO SCO I=2.IXMAX
»RITE (IOUT6.6006) AMI I > . SIGMAI I 1 .THETAI I ) .TEMPGI I > .TEMPMf I I *
* V G A S C I l
C006 FOHWATi« *. 3O1 l.J. 2F8. I >
900 CONTINUE
C
C *** THE HOST RECENT RESULTS ARE COPIED TO RECORD IDMR OF UNIT 10
c *** RECORD i CONTAINS:LAST IDNR. NUMBER OF PROCESSED CYCLES AND
C *** ELAPSED REAL TIME IN SECCNOSt INFORMATION MESSAGE IS GIVEN).
C
S10 IDMn=IDURfrl
hTOT=NTOT+l
IF UDBR.GT.100> ID*R=3
•RITE CICUT10* IDHR) TTOT.ECUCUT
•RITE( IOUT1O* II IDUR.NTuT.TTCT
»R I T£ ( I OUT6 . 6O08 I IDHR.TTGT
6008 FORMAT!* IDMR*. IS.* =• ,F 15.4, »SEC SUCCESSFULLY PROCESSED* J
IF {.NOT. OPRINT) GUTO 958
ALSU=0.000
OO COO IRU=2.IXMAX
600 ALSU=ALSU*SIGMA( IRU)
ALSU=SURFAC*ALSU/DFLCAT( IXSTEP>*XMO
«RITE! IOUT6.6009) ALSU
6009 FORMATt* THERE APE *. Oil. 4.* ATOMS ADSORBED')
IF INATCQN) GOTO 630
ANCLT=AN(J>*VGAS(2)*AREA4*10000.OO
GOTC £40
KCAJOLCMZAM
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630 ANGLT=AN(IXSTEP>«VGAS(I XVAX)«AREA4*1OOOO.DO
«40 *RI1E(IOUT6.6010) ANGUT
6010 FORMAT«« THE FLUX AT THC OUTLEI IS ABOUT *. Oil.4.* ATOMS/SEC*)
C
C '*** DEPENDING UN NfiACT PfiCtiHAM STARTS NEXT CYCLE OR RETURNS
C
996 IF (NRACT «LT.MJMB ) GÜTC SC
949 SETCPN
END
C
C
C
C
C
C
SUBROUTINE RUNNAT (DELTAX.JRC.VTX.CPRINT.*)
C
C *** ALL COMMENTS TO SUBROUTINE RUNNAT ARE GIVEN IN S.R. RUNP
C
IMPLICIT REAL*8 (A-H.O-i:)
EXTERNAL FTH
DATA XMO /4.8D14/.TCGRR/273.S
C XMO > KAPPA*NUMEER OF (CS-»ATOMS PER MONOLAYER
C KAPPA IS THE RATIO SETWEtN REAL AND GEOMETRIC SURFACE
C TCORR> TRANSFORMS GRO CELSIUS TO KELVIN
COMfCN /IO/ INP5.lOUT6.ILEVEL.IUUT10.IOHR.IOIIRO.INPT.iNPN
COMMON /GEOM/ OIAM.XLEN.HUHKN,AREA4
REAL*4 AREA4
COMMCM,XCALC/ ACC1OOI.BC1100).ANOLP(10O).THEOLD(1001.SIGOLOI1001
CONNCN^/FTACT/ 8AHA.TEMK.OELTAT.I
LOGICAL«! NATCON.CE£R1.CERR2,CPRINT
COMMON /UNIV/ AN( 100) .SIGMA« 100) .TEMPGI 100) .TEMPkl lOOKTHETAf 100).
* ALPHAi10O>*CBETA.RGAS.UAOS.QSAOS»CSLAMB.VGAStlOO),hCCEF(t00».
* PGAS.AZ.TT1HE*IXSTEP. IXHAX.1TSTEP.NATCCN
01MENSIOK ECUQUT{500)»VTX(100)
EQUIVALENCE (EQUCUTC1) •AM 1))
C
C
C
C *** OEFF4 > RATIO BETWEEN PIPE SURFACE AND FREE GAS VOLUME
DEFF4=RUHRN*3.1416*DIAM/AR£A4/10000.CO
C
C
IF IILEVEL .GE.l.ANO. QPRINTI
* HR1TE1IOUT6.6001)
IF (ILEVEL.GE.4) KRITC (IQUT6.60OO)
6000 FORMAT I* RUNNAT»>» S.R. ENTERED •>
BETA=1-CEETA
CERR1=.FALSE.
QERß2=.FALSE.
C
C
SO CONTINUE
6001 FORMAT <• CYCLE IS DONE IN INVERSE CCNVECTIUN MODE •)
C
C INITIALIZATION
C
C
DO 100 1=2.IXMAX
HILFC=OEFF4*HCQEF(1)/(HCCEFt I> + ALPHAI 11)
DVOX =-( VGAS« I-D-VGASC I l IXOELTAX
AC( I 1= (CSLAMB+OVDX+HILFC*ALPHA(I))*DELTAT
BC(I>= HILFC*XMu »OELTAT
C *** HILFC.AC.BC ARE SCRATCH VARIABLES
IF IILEVEL .GE.51 HRITE«IOUT6.6002) I.AC(I).BC(I).HILFC
KFA JUUCH JAW
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6CQ2 FCRKAT I• RUNNAT-I.AC.BC.HILFC:*«14.3011.3)
100 CONTINUE
DO 200 I=a.IXMAX
ANCLCfI)=AN(I)
THECLDtI>=THETAtI )
SIGCLDf I J=SIGMA( I >
200 CCKTINUE
C *** ANÜLO.THEOLD.SIGOLD ARE SAVEAHEA FCJh VALUES FROM LAST TIMESTtP
C
C **» NOW INTEGRATION STARTS
DO 400 LAUF=2.IXMAX
220 I=LAUF
C
C ***STEP I***
C
C *** R IS THE CONSTANT USED FCH EXPONENTIAL FITTING PROCEDURE
C *** EXPAT AND CEXPRT ARE THfc DERIVED HEIGHT FUNCTIONS
C *** BAHA IS SCRATCHVARIABLE
C
TEMK=TEMPtt< 11+TCCRR
«- CSLAM8+(HCOEF| I >+CBET A*ALPHA ( I ) )*THEOLD( I)/(HCOEF11 )+ALPHA(l) )
BAHA=BETA»ALPHAII1/(HCOEF(I)4ALPHA(I)}
RDELT= ( R40ELTAI)
EXPRT= DEXPl-ROELT >
CEXPRT=DELTAT
IF IROELT ,GT. 1O-6) CEXPRT=(100-EXPRT)/R
AN( I)={ANDLDI 11 + VTX ( I ) * AM 1-I > *BC ( I ) «THEOLD (I } *S I GOLD! I)*f:XPRT)/
F (10C+VTX<I)»AC( I ) J/
F (100—j (8C(I)*THEOLD(I)»8AHA»HCCEF(I)*CEXPRT/XHO)/
F " < 1*VTX( IJ*AC(1»)
IF fILEVEL .GE.S) MRITE<IOUTe,6003) I.R.EXPRT.AN(1>
6003 FORMAT (• STEP1-NR.R .EXPRT.AM I):*.14. 3D 11.3 1
C
C
C ***STEP 2***
C
C
DC 250 IST=1«4
SIGfAI=SIGQLD(I)»EXPRT+BAHA*HCOEF(1}«CEXPRT*AN(I1/XMO
XLIM1=OABS(SIGHAI-SIGMA(I ) )
XLIM2=XI.IH1/SIGMAI
XLIH1=XL IMl/SIGHAt I )
IF IXLIM1.LT.1D-3 .AND. XLIH2 .LT. 1O-3.ASD. IST.GT.31 GOTO 251
ULSIG=SIGHA(I) * (1OO+2DO/ (OFLCAT( IST)»1DO)>
XI_LSIG=SIGMAf I >/( 100*2DO/(OFLOATI 1ST ) +ICO»
S1GNA(I>=SIGHAI
IF (SieMAI.GT.ULSIG) S IGMAt I )=ULSIG
IF (SIGMAI.LT.XLLSIG) SIGMA(I)=XLLSIG
T H E T A f I )=1.31D11*TEMK*
F DEXPUQADS-QSAOS)/RGAS/TEMK*SIGMA( I >-QAOS/RGAS/TEMK J
R= CSLAMB+(HCOEF(I ) »CBET A* ALPHA C 1) ) »THE T AC I }Xf HCCEFfl ) + ALPHA! ID
ROtLT= ( R*DELTAT)
EXPHT= DEXPt-RDELT }
CEXFRT=DELTAT
IF ( R DEL T ,GT. 1D-6) CEXPRT=t t DO-EXPF-T }/R
IF ( ILEVEL.GT.3) WRITEIICUT6**) tST.SIGMACI).THETA (I)
250 CONTINUE
251 CONTINUE
(TMAX=20O
1EH = 0
SIGI=100DO*S1GHA(I)
ZfiESTP=lO-2*SIGOLO(I)
2RELIM=1O-6*SIGOLO(1)
CALL ZREAL1IFTH.2RELIH.0.000.ZRESTP.11,1.5101.ITHAX.IER)
SIGNAf I )=SIGI/100.0DO
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IF (ILEVEL .GE.5J *KI TE< IOUT6 .6004 J I .SI ON A 1 1 ) . THETA ( 1 J . ITMAX
6004 F O N M A T f * STEP2- I .SI GMA, ThET* . I TMAX i 1. 14*2011.3.14)
IF (IER.EC.O) GOTC 260
JRC=IER
JFC.NQT. CEHH1»
* »KITE (1QUT6. 6007t IE«. ITMAX. I
6007 FORMAT (• ***** WARNING: NCN-ZEHU RETURN CUDC FRCM ZCEAL *.2I5.
/, • ***** »ARMING: PHIMLEVEL CHANGEC to s»./.
• ***** k ARN ING: PARAMETERS AM i I .S IGHAC i) .THETAI i )•.
• RfcSTUREC TG CLO VALLES'./»
• ***** WARNING: EXECUTION *U_L te TERMINATED AFTER*.
• RERUN OF THIS STEP . STEPNUMBER IS: ',215}
IF (CERR1) CALL ABEND(69<38)
. CERfil=.TRUE.
ILEVEL=5
AN( I )=ANCLOf I }
SIGMA« I)=SIGCLD( I)
THETAd ) = THEOLO( I)
GCTC 22C
C
c
C ***STEP 3***
C
C
ZtQ DO 300 J=I*4
R=CSLAMB*(HCQEFCI )*CBETA*ALPHA( I I )*THETA( I 1/CHCUEFt I)*ALPHA(1)>
ROELT= C R*OELTAT1
EXPUT= DEXPi-RDELT )
CEXPRT^DELTAT
IF (ROELT .GT. lD-6) CEXHRT= ( IDO-EXPH T I /R
AN I I )=( ANOLOC I) + VTX( I )»AM I- 1 |*BC( I }*THET A( I ) »SIGMA I 1 1 )/
F . I 100+VTX( I >*AC( I) )
ITHAX=17S
IER=0
SIGI=100DO«SIG*tA(I)
ZRESTP=1O-2*SIGOLD( 1)
ZRELIK=1O-7*SIGOUOC I)
CALL ZREAt_aiFTH.2RELIM.O.OOO.ZRESTP.12* l .SIGI . ITHAX.IER)
SIGMAI=SIGI/100.aDO
XLINl=OABSf SIGMA I-SIGMAC 1)1
XLIH2=XLIM1/SIGMAI
XLIM1=XLIM1/SIGHA<I >
IF (XLIM1.LT.1D-5 .AND* XLIM2 -LT. 1 D-S . AND. J . G I .2 J GOTO 400
IF tIEfl .EO.O) GüTO 290
IF (.NOT.QERR2 ) «RITE (IOUT6.6O07) I6H . I TMAX. I . J
IF COERH2) CALL *BENO(6999)
QERB2 s. TRUE*
ILEVEL=5
AN( I )=ANOLO<I)
THETAf I 1=THEQLD( I )
GÜTC 220
290 SIGMA ( 1 1 = SIGMA I
IF (ILEVEL .GE.5)
* WRITE (IOUT6.6005) l.J.AN(I).SIGMAlt) .THETAf I}. I TMAX
6005 FORMAT (• STEP3-I * J.AN.S IGMA. THETA. I TMAX : * . 2 14 . 3O 1 1 . 3 . I 4 )
300 CCN1INUE
400 CONTINUE
RETURN 1
END
C .
C
c
c
c
KFA JUk.CH JAM
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DOUBLE PRECISION FUNCTICN FTHCSIO
C
C *** THIS FUNCTION IS USED FOR THE 2REAL-SUBROUTINES IN RUNP/RUNNAT
C *»* (CALCULATION OF COVERAGE/JESCRPTIQN-CÜNS1STENCV)
C
IMPLICIT REAL*8 (A-H.C-Z)
DATA XMO. /4.8D14/
C XMO > KAPPA*NUM6ER OF ICS-)ATG«S PE« MGNCLAYER
C KAPPA IS THE RATIO BETWEEN REAL AND GEOMETRIC SURFACE
C TCORfi> TRANSFORMS CENTIGRADE TO KELVIN
CCNftGN /IQ/ INP5.IOUT6. ILEVEL.IOUT10,IDWR.IO«RO*INPT.INPN
COMMON /GEOM/ DIAM,XLEN.*OHfiK.AR£A4
REAL*« AREA4
COMMON /CALC/ AC<100>.DC(100).ANQLU< 100>»THEQLDtIOO).SIGQLDf100)
COMMON /FTACT/ BAHA.TEMK.OELTAT.1
LOGICAL«! NATCCN
COMMON /UNIV/ AN(100) .S1GMA< IOO>,T(£MPG( 1QO).TEMPM< IOO).THETA( 100).
* ALPHA! 100) .CBETA.RGAS.QADS.CSAOS.CSLAMB.VGASdOO) ,HCOEF( 100).
* PGAS.AZ.TTIME. IXSTEP. IXMAX*ITSTgP.NATCCK
SIGIsSIG/lOOOO
THETA(I>=1.31Dll*TEMK*
F DEXP«QADS~-QSADS)/HGAS/TEMK*SIGI-QAOS/RGAS/TeMK)
R= CSLAN8+<HCOEF(I)+CBETA*ALPHA< 1} )*TH£TAtI)/(HCUEF<I> +ALPHA(I))
RDELT= 1 R*DELTAT)
EXPRT= DEXPC-ROELT )
C£XPRT=OELTAT
IF (RDELT .GT, 1D-6) CEXPRT=(1DO-EXPRT)/R
FTH=SIGOLO( I )*EXPRT+8AHA*HCQEFCI )*CEXPRT*AM( D/XMO-SIGI
IF CILEVEL *GE.5>
* »RITE( IOUTC.6000) I»SIGI«THETAfI ) ,FTH
6000 FORMAT« • ZREAL>»! I ,SIG I . IMETAC I > .F1M: *.14,3012.4 )
RETURN
END
C
C
C
C
C
C
SUBROUTINE ABEND«IABEND )
IMPLICIT REAL*8 CA-H.O-Z)
C
C *** THIS SUBROUTINE DUMPS ALL CCNMON AREA AND TERMINATES EXECUTION
C *** (EXECPT IABEND=0>
C
COMMON /IQ/ INP5.IOUT6.ILEVEL.IOUT10.ID«R*IDHRO*INP1.1NPN
COMMON /GEOM/ DIAM,XLEN*ROHSN.AREA4
REAL*4 AREA4
COMMON /CALC/ AC(100).BC(100).ANOLOf100)•THEOLDC1001 *SIGQLDC1001
CCMMGN /FTACT/ BAHA.TEMK.OELTT.I
LOGICAL*! NATCON.OERRl*OeRR2
COMMON /UNIV/ AN(100).SIGMA(1001.TEMPGt100)«TEMP«!t 00)*THETA(1OO).
* ALPHA«100),CBETA.RGAS.OADS.CSAOS.CSLAMe.VGAS(IOOJ.HCOEF(1001»
* PGAS.AZ.TTIME»IXSTEP,IXCAX.ITSTEP,NATCCN
C
C
MRITE (IOUT6.6000) INP5,IOUT6,ILEVEL.IOUT10.lOhR.IOHNO.INPT*INPN
eOflO FORMAT (*1 +A8ENO+ 1C CONTAINS: *.SI6>
kRIlE CIOUT6.6G01) DIAM.XLEN.SOHHN.ABEA4
6001 FORMAT<*0 «-ABEND* GEOM CCNTAINSJ 1.4015.81
• RITE C IQUT6»600Z)
6002 FORMAT CO *ABENO+ CALC CONTAINS: •>
«RITE (IOÜT6.6006) AC.BC.ANGLO,THEOLD.SIGCLD
•RITE (IOUT6,6003) BAHAtTEMK.OELTT.I
WAWOCHIAU
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6003 FORMAT CO »ABENC+ FTACT CUMAINS: '.3015.0,15)
»RITE ( ICUT6.6004 )
6004 FO R M A T « » 0 »ABEND* UNIV CONTAINS: •)
WRITE ( IÜUT6.60Ü6) AN.SI CMA.TtMPG.TEMP».THE!A.ALPHA.CBETA.RGAS*
* QADS.QSAOS.CSLAMB.VGAS.hCCEF.PGAS.AZ.TTIME
WRITE(IOUT6.*) IX5TEP. I X K A X . 1 TSTtP. NAICCN
WHITE(IOUT6.6005) I ABEND
COOS FORMAT(»0 «-ABEND* ABEND HAS CALLED «ITH CUDE ••18)
IF ( 1ASEND .NE. O } CALL CCCOOE(JAÖENC)
RETURN
6006 FCKfATI1X.5015.8)
END
C
c
C *** THIS SUBROUTINE READS ThH DATA WHICH ARE NEEDED FUK A RESTART
C
SUBROUTINE RSTARTC*)
IMPLICIT REAL*8 CA-H.O-2)
DIMENSION ECUIM500)
EQUIVALENCE <ECU I N l t ) , A N < I ) )
COMMON /\U/ INP5.1OUT6.ILEVEL.IÜUT10.IDfcH.IDHRO.INPT,INPN
COMNCN/UNIV/ ANflOOI.SIGKAC100).TCMPGC100 ) * TEMP»!100).
* THETA1100).ALPHA(100).CBETA.RGAS.OAOS.CSADS.CSLAMB.VGASi1OO).
* HCCEF(100).PGAS.AZ.TTOT.IXSTEP.1XMAJI.ITSTEP.NATCON
LOGICAL*! NATCON
C
C
C *** FROM THE FIRST RECORD UF THE DIRECT ACCESS UNIT THE STARTTIME
C *** TTOT AND THE NUMBER OF THE LAST INFÜRMAT1CNRECCRD ( IOMR) IS TAKEN
C
C
KEAOflOUTlO*1) ICHR.NTQT.TTCT
C
C
C *** «START READS FROM RECORD IDttR OF THE DA-UNIT (IOUT10) THE VALUES
C *** OF AN.SIGMA.TEMPG AND TEfPh.
C
C
REAC1IOUT10*IOWR) TTOT.ECUIN
C
C
C *** PRINT OF CONTROLINFCRMATION TO STANDAHO OUTPUT UNIT AND RETURN
C *** TC CALLING PROGRAM
C
C
•RITECIOUT6.6OOO) IDUR.IOUT10.TTOT
6000 FORMAT 1*0 AREAS AN*SIGMA,TEMPG.TEMP» AND THETA RESTORED FROM*.
F • RECORD NR.».IS,» CF UMT *.I4./.
F • REAL TIME HAS «.F15.5.« SEC«)
BETURN l
END
C
C
C *** SLBROUTINE TACAP IS USED TO ADAPT THE VALUES OF THE **
C *** TEMPERATURES. WHICH ARE CALCULATED ELSEWHERE (OFFLINE).**
C *** TO THE SPACE AND T I M E SCHEME OF THIS PROGRAM. **
C *** THE FIRST CALL MUST USE THE ENTRY TADAPO. ALL FURTHER **
C *** CALLS SHOULD BE DONE VIA THE TADAPT-ENTRVPOINT. **
C
C
c
SUBROUTINE TADAP
IMPLICIT REAL*8 '(A-H.O-2)
REAL*« TIME4.VHE4.TEG4.TEV4.ARK4
Kf A JUUCH IAH
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DIMENSION VGEL(IOO) ,VCEH( IOOLTEGLI ico) .TEGHCIOO>, ie*L( 1001 ,
* TE»H< 100>*VGEA( 100) .TEGA( IOO).TE*A( 100)
LOGICAL*! NATCUN
CUMHCN /IU/ iNPS.IOUTb* I LEVEL. IQUT10. IDKK.IDHRO.IKPI. INPN
CUNWCN/UNIV/ AN (100). SIC »A ( ICO ). TEMPC ( 1 00 >. TEMP» ( 100).
* THETAl 100) . ALPHA ( I 00) *CEE TA .RGAS«(JAOS. CSAOS.CSLANQ . VGAS( 100),
* HCCEFt 100).PGAS.AZ.TTUT, I XSTEP. IXMAX. I TSTEP. NATCGN
C O M M O N /ADAPT/ VGEL .VGEh.TEGL .TEGH. T6*L .TE»M. VGEA*T£GA * TEH A*
* OELTE.OELTEl.DELTXR.TICEL.TIMEH
C
C
c *** TADAPO is THE ENTHYPCINT FQR THE FIHST CALL TO TADAP
c
c
ENTRV TADAPO
C
C
C *** TRAPS SUPPRESSES SYSTEM INTERRUPTS DUE TC EXPONENT-UNOERFLO*
C
C
CALL MASKE
C
C
C *** INPUT OF THE FIRST lTSTt*J INFORMATION HECuROS FROM TAPE
C
C
CO 100 1=1. ITSTtP
READ t INPT) TIHE4. J4.ARK4.VHE4.TEG4.TEH4
VGELd ) = VHE4
TEHLI1 )=TEW4
100 CONTINUE
TIMEL=TIME4
IF < ILEVEL.GE*4} WR ITE ( I CUT6 .600 1 ) TIMEL
C
C
C *** INPUT OF THE NEXT IT5TEP INFORMATION RECORDS
C
C
120 CONTINUE
00 20O I=1.ITSTEP
121 CONTINUE
READ(INPT.ENO=121) T IME4 . J4. ARK4. VHE4« TEG4* TEH4
VGEMI ) = VHE4
TEGHd J = TEG4
TEVHtl >=TE»4
200 CONTINUE
TIM£hcTIME4
IF ( ILEVEL.GE.4)*flITEI ICUT6.fi001> TIMEH
6001 FORMAT {• TAOAP: TIME ON TAPE «AS: *.F1S.3>
C
C
C *** ENTRVPOINT FOR UPDATE OF TEMPERATURES
C
ENTRY TAOAPT
C
C
C *** IF THE ACTUAL TIME TTOT IS LtWE£ THAN THE TIME GIVEN IN THE
C *** SECCKO LAST RECORD GROUP. ThE PRCGKA»- TERMINATES AFTER A
C *** STORAGE DUMP.
C
C
IF (TTOT .LT. TIMEL) CALL ABEND (2525)
C
C
KM JÜUCH ZAU
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C *** IF THE ACTUAL TIME TTÜT IS ENCLOSED EETHEEN TIMEL AND TIMEH.1HE
C *** EXECUTION OP PROGRAM IS CONTINUED AT LABEL «400» .
C
C
IF (TTCT .LC. TIMEH) GOIt 40C
C
C
C »** IF TTQT IS NUT VET FDUNC CN TAPE. THt NEXT RECCKOS ARE HEAD
C
DC 200 I=1.ITSTEP
WGELII)=VGEH(I)
TEGLCI)=TEGHIII
TEHL(I)=TEWM(IJ
300 CONTINUE .
IF (ILEVEL. GE.4 ) ftKITE(ICUTb.&002) T I MEL tTIMEH.TTCT
TIMEL=TIHEH
6002 FORMAT I* TAOAP:TIMES NOT OK.: TIMEL*TIMEH.TTUT *.3F15.3)
GQTC 120
C
C
C *** IF TTOT IS FOUND* TI ME-1 MEfiPCL AT ICN 15 UCNE
C
400 CONTINUE
hRITE(IGUT6.6000) TIMEL.TTCT.TIMEH
60CC FORMAT« 1 TAOAP: TIMEL.TTCT.TIMEH (IN SEC.): '.3F15.31
C
C
CELTE=»IMEH-TI MEL
OELTEl=TTOT-TIMEL
DELTR=DELTEI/DELTE
IF (ILEVEL.GE.5) «RITE(1CUT6.*) DELTE.DELTEI.DELTR
oo £co I=I*ITST'EP
C
C *** LINEAR (TIME-)INTERPOLATICN IS DCNE
C
VGEA( I> = VGEL( I>+OELTK*<VGEMI I>-VGELt I )>
TEGAd )=TEGL( I J + DELTR* ( IEGM < I )-TEGL( I) )
TE«M I )=TEWL( I)*OELTR*(TEhH(I )-TE«L< I»)
IF (ILEVEL. GE.4)
* WRITE!IOUT6.6005) VGEL(I).VCEA(i).VGEH(I).TEGL(I)•
* TEGA(I).TEGH(IJ.TEHL(I)* TEHA(I 1,TE»h(I)
«005 FORMAT(• VGC.TEG.TEH;L.A.HI•,3F15.2.XIX.3F15.2./1X.3F15.2)
SCO CONTINUE
C
C
C *** NOH THE SPACE-INTERPOLATION HILL BE PERFORMED
C
OELTXH=OFLQAT(ITSTEP - 1>/DFLCAT(IXSTEP- I )
C
C *** LO»EK BOUND VALUES
C.
TE»PG(2)=TEGA(1)
VGAS(2) =VGEA(11*100.ODO
TEMP«(2>=TE»A(1>
VGAS(l) =VGAS(2)
C
C *** LPPEH BOUND VALUFS
C
TEMFG(IXMAX) =TEGA(ITSTEPI
VGAS ( I X M A X J =VGEA(ITSTEP)* 100.000
TEMPH(IXMAX) =TEtiA(IT5TEP)
VGASIIXMAK*!)=VGAS(1XMAX)
C . '
C *** INTERMEDIATE VALUES{FUUNC BY LINEAR INTERPOLATION)
C
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DC 600 I-3.IXSTEF
C »** RLADR> REAL LU» AORESS
HLADR=DELTXR*DFLCAT(I-
C *** ILADR> INTEGER LCM ADRESS
ILACH=RLAOR
C *** IHACR> INTEGEK HIGH ADHESS
IHADR=RLADR*IOO
C **» INTERPOLATION FQPMULAS
TEMHGt I ) = TEGA( ILAOR ) +DELTXK* I RL AÜH-OFLUAT ( IL ADR t )*
* (TEGA(IHAUR)-TEGA(ILAD«I)
TEMPU(I)=TE*A( ILflDH)*DELTXR»(PLADR-DFLDAT(ILAORJ)*
* IFE«ACIHADR)-TENA(ILADHJ)
VGAS<I> =VGEA( ILADPl+oeLIXR*(SLADR-OFLuAT(ILAOR)1*
* (VGEA{IhADH)-VGEA(ILAD«)>
VGAS(I)=VGAS(I)*100.0DO
IF ULEVEL.GE.4 ) MR!TE(1CUT6.6O04) I *ILAOR.RLAON.IHAOR
6004 FORMAT (• TAOAP : I , 1LADR »RLADf. . IHADR* . 21 5.F 1 0.2 . 15 )
60O CONTINUE
CALL VFUNC
FETUfiN
END
C
C
C *** SUBROUTINE NACAP IS USED TO ADAPT THE CONCENTRATION OF **
C *** INCOMING ATOMS, »HICh IS CALCULATED ELSEBHEHE **
C *»» (OFFLINE) TU THE TIME SCHEME OF THIS PROGRAM. **
C *** THE FIRST CALL MLST USE THE ENTRV NAOAPO. ALL FURTHER **
C *** CALLS SHOULD HE CONE VIA THE NAOAPT-ENTRVPOINT. **
C
C
SUBROUTINE NAOAP
IMPLICIT REAL*a (A-H.O-Z>
DIMENSION VGEL<lÜO).VGEH(10U).TEGL(1 CO).TEGH(100 I,TEIL(100).
* TEMHC100).VGEAI100).tEGA11 CO).TE*A(100)
LOGICAL*! NATCON.QUPUN.QLPOT.OSTO.OADD
REAL*« AREA4
COHNQN /OPTTON/ STTIH,QUPON.QUPDT»QSTU.CADD
COMMON /IOS INP5.IOUT6.ILEVEL.IUUT10.IO«R.IDHRO.INPT*1NPN
COMMCN/UNIV/ AM 100)»SIGMA! 1001,TEMPG(100).TEMP*( 10O),
* THETA1100).ALPHA(100).CBETA.RGAS»QADS.CSAD5.CSLAMB.VGAS{100).
* HCCEFI100)«PGAS.A2.TTO1.IXSTEPiIXMA><I TSTEP»NATCCN
DATA AREA/0.ODO/
C
C
C *** NAOAPO IS THE ENTRYPÜINT FCR THE FIHST CALL TO NAOAP
C
C
ENTRY NAOAPO(AREA4)
ARE*=AREA4
C
C
C *#* MASKE SUPPRESSES SYSTCM-1NTERHUPTS DUE TC EXPONENT-LNOERFLU*
C
C
CALL MASKE
C
C
C •** INPLT OF THE FIRbT INFÜHKATICN KECOKC FRO* TAPE
C
C
READdNPM TIMEL.FHCUL.FPCCL
IF <ILEVEL.tif.4) WRITE(ILUT6.6001) T I MEL
KTt JOl 'CH 2AM
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c
C *** INPUT GF THE NEXT INFORHATICN RECORD
C
C
120 CONTINUE
REAC(INPN.ENO=120> T IMEH.FRCUH.FHCGH
IF ( ILEVEL-GE.4)WRITE(ICLT6.e001) TIMEH
eooi FOR»AT(* NAOAP: T I M H CN TAPE *AS: *.Ft5.3)
c
c
C *** ENTFYPCINT FOR UPDATE GF TEPPEFcATU&Eb
C
ENTRY NAOAPT
C
C
C **» IF THE ACTUAL TIrtE TTQT IS LCftEK THAN THE TIME GIVEN IN THE
C *** SECCNO LAST RECORD GROUP. THE PftLCRAM TERMINATES AFTER A
C »** STORAGE DUMP.
C
C
IF (TTOT .LT. 1 1 «ED CALL ABEND (2524)
C
C
C *** IF THE ACTUAL TIME TTOT IS ENCLCSeO EET»EEN T1HEL AND TIMEH. THE
C *** EXECUTION OF PROGRAM IS CONTINUED AT LABEL *400* .
C
C
IF ITTOT .LE. TIMEH) GOTC 400
C
C
C *** IF TTOT IS NOT VET FCUNO ON TAPE. THC NEXT RECORDS ARE READ
C
FRCtL=FRCUH
FRCCL=FRCOH
300 CONTINUE
IF IILEVEL. GE.4 t hfc ITt ( IOUT6 . 6002 ) T I VEL , T I MEH. T TC T
«002 FORMAT C' NAOAP:TIHES NOT OK.: T I MEL * T IMEH.TTOT *.3F15.3>
GGTC 120
C
C
C *** IF TTOT IS FCUNO. T IME-IMEfiPOLAT ICN IS OCNE
C
400 CONTINUE
WRITEC 10UT6.6000» T I MEL .TTOT .TI MEN
6000 FORMAT (» NADAPI T I MEL. T TCT* T IMEH (IN SEC.)I *.3F1S.3>
C.
C
OELTE=TIMEH-TIMEL
DELTEI=TTCT-TIMEL
OEL1R=OELTEI/OELTE
IF ( ILEVEL.GE.4) WR I TE ( ICUTt , * ) GELTE .GELTE I .OELTR
C
C *** LINEAR (TIHE-)INTEHPCLAT ICN IS OCNE
C
AM IXMAX + l)=FRCUL+OEl_TR*(FfiCLH-FRCUL)
AN I 1 )=FRCOL+DELTR* (FRCCH-FRCCL >
IF ( ILEVEL. CE.4 )
* tfRITEC IÜUT6.600S) FFCUL , AN( t X M A X t l > .FRCUh .FRCCL . AN( 1 ) .FRCOH
COOS FORMAT! • FRCU.FKCC;L.A.H:*.JClS.e,/lX.3015.8)
C
C *** NOK THE INLET CGNCENTRAT ICN IS CALCULATED FHUM THE
C #*+ INLET FLUX. IF »QADD= .TRUE . * THE FLUXES FROM THE UPPER AND
C *** LOMER PLENUM ARE ADDED*
C
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IF(.NOT. QALD) GOTO 5ÜÜ
AN( 1 |=AN(1)+ANl I X M A X * I )
AM I X M A X + l J = AM 1 }
»RI1EC IQUT6.6006) A M I )
6006 FGHMATC +*•#** ATTtNTIClN: CAOO-UPTILN
* /.' +•+•+*•+ INLET FCUX Ct-ANGED TC * , D ]
C
C
500
IN EFFECT •,
6007
C
C
c
AN(1)=
AM I X M A X + 1 ) = ANt I X M A X * t j / V G A S d X M A X l / A K C A / l O O O O . C O
IF I ILEVEL.Ge.O» IfcRITE ( 1ÜUTC.6C07) A M 1 > * A M I X M A X + 1 )
F O R M A T ( I X . ' N A O A P : A K ( 1 > . A N ( I X M A X * 1 > THIS STEP: * .2O15.B)
c
c
100
9000
6 M D
SUBPCUTINE SUBOPT
IMPLICIT R£AL*8 t A-H,C-P,H-Z ) ,1_CGICAL*I (C)
COMfCN /IU7 INP5.IGUT6,I LEVEL.I OUT 10, lUfth .IOHRÜ. INP1,INPN
CQMPLN /QPTTÜN/ STTIH.OUPON.CUPDT.QSTO.CACO
REAL»a NUPOAT.NNOUPO.NLPNCP
DATA NUPDAT/'SNUPDAT**/.TUPCAT/1»TUPCATS'/.NNOUPD/1SNNDUPÜ**/.
« TNCUPO/'*TNOUPD«»/.EhOCPT/"JENDCPT*«/,KCPNCP/«SNOPNCPS«/,
* ADCFP /'SADDFP *•/ , ADDht-.L/ • SAODRELt •/
READIt NFS.5000) ATEXT
FQRKATCA8)
HRITECIOUT6.6000) ATEXT
FORfATl« OPTION REQUESTEC: ,A8>eooo
c
C »DISTRIBUTION StX»
IFIATEXT .EO.NCPNQP) GOTC 200
IF(ATEXT .EO.ENOCPT) GOTC 250
IFIATEXT .EO.NUPDAT) GOTC 300
IF(ATEXT .EO.NNCUPO) GOTC 400
IF(ATEXT .EO.TUPOAT) GCTC 500
IFtATEXT .EO.TNOUPU) GOTC 600
IFIATEXT .EO.ADDFP ) GOTC 700
IFIATEXT .EG.ADUREL) GCTC 750
WHITE IIOUT6.6001) ATEXT
6001 F C R M A T C * +*+++ ERROR: UNKhUMh OPTION!
GOTC 100
C «fcUPNOP* NU-UPERATION
200 GOTC 100
C
C «ENCCPT* LAST OPTION INPUT
2SO RETLKN
C
C »NUPDAT* CONCEMRATICK MILL BE UPDATtC
3CO IF ( G S T O ) GUTO 5C1
' .A3.* .OPTION IGNQRfcOM
GGTC 100
C
C «NNOUPO« CONCENTRATION «ILL EE FIXED
40C CUPCN=. FALSE.
GGTC 100
C
C «TUPDAT* TEMPtlHATURES/VELCCIT IES «ILL BE UPDATED
SCO IFICSTG) GCTC 501
CUPCT=.TRUE.
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GUtL 1OO
£01 MRl l t
6002 FÜHHAM' *•«•*• + + EKNQP: A KUPDAT/TUPDAT-hFUUEST IS NOT POSSIBLE«.
* / IX. 'AFTEP A 31GTIK-REQI-EST GR hUST PC PfiECEtOfcQ •.
* « 8 Y A RCLTIM-^ECUEST, • ,/lX. • UPTIGN IGNCfiED")
GCTC 100
c
c
C »TNCUPO* rEMPEKAlLRES/VELCiCI TIES WILL ÜE FIXED
£00 CliPCT = . FALSE.
GÜTC 100
C
C
C »AODFP* TH£ F ISS IONPRGDUCTS FRCH LukEH AMD UPPER PLENUM ARE ADDED
7CO GADD=,TRUE«
core too
c
c
C «AOONEL* THE FI5S1UN PRCCUCTS FRCM LCHEP AND UPPEH PLENUM ARE NCT
C AIDED
750 CACC=, FALSE.
GOTC 100
C
C
END
C
C
c
SUBRCUTINt SUBSET
C
C
C *** THE SUBROUTINE IS USED TC CHANGE! THE ACTUAL TIME TC A GIVEN
C *** VALUE. THE USER' SHOULD PAY ATT E N T I C N TU THE FACI THAT PROBLEMS
C «*» WITH THE NAOAP/TAOAP-SUBfcCUTINES GCCLR. IF THE TIME IS SWITCHED
C *** BACK IN SUCH A WAY. THAT DATASETS MUST BE HEWGUND.
C
IMPLICIT REAL*8 <A-H,O-Z)
DIMENSION EOUIC(SOO)
CCWVCN /ID/ IMPS, IOUT6. I LEVEL. I CUT I 0 . IDHfc . I D»RO. 1NPT.INPN
CGXMCN /OPTTCN/ STTIM.QUFDN.CUPOT . QSTC. CAOO
CGMVCN/UNIV/ AN l tOO)*S IGMA( lOOl.TEMPGf l 001, TEMP »C 100) .
* THETA(IOO) .ALPHA(1001.CEETA.RGAS.OADS.OSADS.CSLAMB*VGAS( 1001.
* HCQEFi 100) .PGAS*A2.TTOT.IXSTEP.IXMA>.ITSTEP.NATCOK
LOGICAL*! OUPON.QUPOT.QSia* N ATCCN.CADD
EQUIVALENCE ( ECU ICC 1 ) . AN f 1 »
IF COUPON .OR. CUPOT) GOTO
fiEAC fINPS,*) T I M E N W
REAC( IOUT10* l l IOMR.NTOT .TTCT
READdCUTIO* IDWR) TTCT.ECLIC
TTOT=TIMENW
SX
IF (IOMR .GT.100J ID«N=3
• RITE t IOUT10* IDMR) TTCT.EQUIC
•RITE( ICUT10« 1) lOfcR.NTCT.TTCT
»RI TE( IuUT6.bOOO) IDftR.TTCT
6000 FCRMATC IDHR *.I5.* IACTUAL TIME SUCCESSFULLY SET TC
* F1S.4. • SEC« )
RETURN
•3S96 M R I T E f IUUT6.6001 )
6001 FORHATC +4**+ Et-'ROH: A SET T »M-f-tlQUEST MUST O£ PRECEEDEO OV»
* /I«.« KNUUPD AND TNCUPD-ReCLESTS -- EXECUTION TERMINATED •)•
CALL ABEND! 1U01 >
RETURN
END
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c
c
c
c
c
c ***
c ***
c ***
c *»»
c
c
StöHCUTINE SUÜSTC
THE SUCRCUTINE SUSSTt; IS USED TU STuNE THE ACTUAL T I M E FOR USE
IN A LATER STAGE OF THL CALCULATIONS. IN LkDfcfc TC PREVENT
PROBLEMS WITH NAOAP/TAJAP-SUUHGLTIN£S. THE CUPON/QUPDT FLAGS
ARL SET TO '-FALSE.»
IMPLICIT Ht£AL»8 IA-H.C-Z)
COMVCN /IU/ INP5.IDUT6, I LEVEL, l ÜUT 1 0 . lOtt R . I OMHO. INPT* INPN
COHWCN /CPTTCN/ STTIM.GUFDN.QUPÜT.CSTO.CADO
CGMPCN/UNIV/ AN(100).SIG»A<IOU1.TEMPG1100 ) .TEMP*(1OO)*
* TH£TA(100).ALPHA(1OO).CfiCTA .RGAS.QACS.CSAOS.CSLAMQ.VGAS<100).
* HCCEFI 1001 .PGAS, AZ.TTÜI. IJtSTEP. IXMA>, ITSTEP.NATCGN
LOGICAL*! auPON.CUPOT.OSTO.NATCCNiQAOO
eoco
6001
IF (CUPUN .OR.
FORNATt 1 +»***
QUPU^=. FALSE.
QUPCT=. FALSE.
STTJ«=TTCT
• RITE( IOUT6.6001 ) STTIM
FORMAT (• TIME STORED: •
CSTC=."TRUt.
RETURN
ENO
SUSRCUTINE SUBRCL
CUPUTI WRITE!IOUT6.60CO)
ÜARNING: NOUPOATE REQUESTS ISSUED*)
iFlS.4.« SEC» )
C
C
C ***
C ***
C ««*
SUBROUTINE SUBRCL IS USED TC SET THE ACTUAL TIME BACK TO THE
VALUE WHICH WAS STORED »ITH SUGSTO. THE TEMPERATURES. VELOCITIES
AND THE INLET CONCENTRATION MUST NUT BE CHANGED BETWEEN A CALL
C «** TO 5UBSTD AND SUBRCL, IN CROER TO PREVENT PROBLEMS klTH
C *** NADAP/TAOAP-SUBROUTINES. A CALL TO THESE T»0 SUBROUTINES MAY
C *»* RESULT IN AN ERROR klTH ENTRY-CODE £424 OR 2525 (AFTER THE
C *** RCLTIM-REQUESTI.
C
IMPLICIT REAL*8 (A-H.O-Z)
COMMCN /IG/ INP5.IOUT6. I LEV EL. I CUT 1 0 . I OUR . IO»RO. INPT. INPN
COMMON /OPTTCN/ STT IK* QUFDN.CUPD1 . OS10. CACO
COMMON/UN I V/ AN ( 100 l.SIGMAf IOO). TEMPO ( lOOI.IEMPftl 100).
* THETA(IOO) . ALPHAC1 00). CeETA.RGAS.aAUS.CS AOS. CSLAHB.VGASt 100)
* HCLEFf 100),PGAS,AZ.TTOT.IXSTEP.IX*iA>.nSlEP.NATCCN
LOGICAL*! QUPUN.CuPOT.aSTQ.NATCCN.OACD
DIMENSION ECUlCfSOO)
EQUIVALENCE (ECU IC( 1 ) *AN( 1 ) )
«000
10G
IF (CSTO) GGTG 100
MF)ITE( IOUT6.600C)
FOfiWAT(« ** + + •• ERROR:
* • A STOTIM-RECUEST -
CALL ABENO(1002)
QSTC=.FALSE.
TTC1=STTIM
READ(1 OUT 10«1) IO»R.NTUT,T
REAC( IQUT10» IDfcf. ) T.EOU1C
A RCL1IM-RtQU£ST VUST HE PREC£ED£O BY»./IX,
- EXECCTICN T E R M I K A T L O 1 *
ft JULICH ZAW
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IF (IOttR.CT.lCO) ID*H=3
kUI T E C IGUT10* lOtP) STT IwUEUUIC
fcfi ITEt IÜUTIO* I ) ID»r, .NTLT.SITIM
»R I T E < lÜUTö.eOOl ) IDftR.STTI"
6001 FORMAT (• lUfcN '.IS.' IAC1UAL TIKE SUCCESSFULLY PESTLHED TC •,
* Fl£.4. • SEC»)
RETURN
END
C
c
FUNCTION GDENS(T.P)
C *** GDENS IS TAKEN FROW ISF- IKS T ITUTE i-l£KAKY
C *** THE OEKSirv OF HELIUM IS CALCULATED FPC* TEMPERATURE AND PRESSURE
C
IMPLICIT R£AL*8 (A-htU-Z)
C CIChTC VON HEL1UP
C C1CHTE IN C/CM3
C T: ICMPEfiATU« IN GR.C
C P: DRUCK IN EAF.
c
DIMENSION AC61
OAT A A/4.5E-4.5.42, 1 . 7E-7 .4 .2E-3. 25. 3 » 189O./
DATA RXO. OZ077Z3y. TO/273.16/
C
1A=T*TO
PH=P/CR*TA1
AA=l./f A(6)+TA>
C=A(3)*-t A(4) *A(S)*AA)*AA
RETURN
END
C
FUNCTION GVISCCT.P)
C
C *** GVIEC IS TAKEN FfiCH ISF- INST ITUTE L I B R A R Y
C *** DYNAMIC VISCOSITY IS CALCULATED FHÜM TCMPEKATUME AND PRESSURE
C
IMPLICIT REAL*a (A-h.O-Zl
C
C DYNAMISCHE ZACKIGKEIT VLK HELIUM
C ZAEHIGKEIT IN G/tCM S)
C i: TEMPERATUR IN GR.C
C PI DRUCK IN BAR
C
DIMEhSICtt A(4J
DATA A/J.78E-7*2.848E-4.296.2.2.67t-10/
CATA R/0.0207723/, TO/373. 16/
C
TA=T+TO
VS=ACI )*TA**0.69*A(2I/(A(3> + TA)
IFCP.LE.l .) GC TC 10 '
fiH=P/(R*TA)
VS=VS*A(4 )*RH*»2
10 GV1SC=VS*10.
RETLPN
END
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Anhang B
Anhang B umfaßt eine Loaderliste (Modulmap)
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Anhang C
Anhang C enthält die Programmablaufbeschreibung,
Programmodul MAIN
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y Programmstart J
Setzen der I/O-
Call IOCON
1
Call INIT
Defaults
i
Call CONTRL
i
CProgrammende J
Programmodul IOCON
[IOCON
Einlesen der I/0-Kontroll-
variablen INP, IOUT.IOL,
INPTT, INPNN
i
INP - INP5
oder
TNP = n ?
J
Error
 v
x •
Drucken Fehler-
text
i
L Call ABEND
,— I"
I INP5 = INP
, T[Drucken Kontrolltext
±
IIOUT = IOUT6
oder
ttOUT = 0 ?
I
IOUT6 = IOUT
IOL = REVEL
oder
IOL = 0 ?
IlLEVEL =IOL
n
INPTT = INPT
oder
INPTT = 0 ?
INPT = INPTT
Drucken Kontrolltext
[Drucken Kontrolltext
Drucken Kontrolltext
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(Fortsetzung IOCON)
t
INPN = INPNN
oder
INPNN = 0 ?
INPN = INPNN
l
Drucken Kontroll text
( Return
Programmodul INIT
(INIT
Einlesen von Startzeit
und Systemgrö'ßen
Einlesen INPT-Kennung
ev. Kontrollausdruck
Einlesen INPN-Kennung
ev. KontrolTausdruck
Einlesen des 2.Sates
von INPT
Startzeit negativ?
Einlesen der
Anfangswerte
für n,«"
Call TADAPO
Call NADAPO
Berechnung von
i.
Error
Drucken Anfangswerte
und Systemgrößen
Drucken Fehler-
text
|caii RSTART| can ABEND
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Programmodul CQNTRL
( CONTRL
Natcon = .false
(Default)
too
Einlesen Schlüsselwort
und Kontrollzahl
I ev. Kontrollausdruck [
REMARK ?
n
READNO ?
n
READVG ?
n
OPTION ?
n
| SETTIM ? "V-
| STOTIH ?
n
RCLTIM ?
n
| RUNSIM ? 1 >•
CALL 10 ?
n
CALLEX ?
n
CABEND ?
n
l Drucken Fehlertext
Call ABEND
200 Einlesen Kommentar
SP-Konzentration
400 Einlesen Strömungssinn u.
Systemdruck
500 Call
Call SUBSET
600 Call SUBSTO
Call SUBRCL
700 Einlesen Simulations-
parameter
Call RUNP
800 Call IOCON
•f 900 Return ^
ABEND
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Programmodul VFUNC
lev. Kontrolltext
1Y i r -
V C
Berechnen Diffusions-
konstante
t
Berechnen Reynoldszahl
Berechnen Schmidtzahl
Berechnen Korrektur
\f
Berechnen Stoffüber-
gangskoeffizient h
Alle Segmente gerechnet?
1
i
nein
ev. h drucken
(Return
- C 6 -
Programmodiil RUNP
CRUNPJ
Initialisierungen
Kontrolltext
| ev. Call TADAPT
ev. Call NADAPT
Berechnung von
v S-M/.CX
inverser Strö-
mungssinn?
Vermindern der
Segmentnummer
um 1
w n
Stepl
Ste)2s
alle Segmente ge-
rechnet?
J
Speichern auf Re-
startdatei
410
Kontrolltext
ev. Zusatzberech-
nungen
n
alle Zyklen fertig?
tl
( Return")
Programmodul RUNNAT
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Erhöhen der
Segmentnummer
um 1
( RUNIWQ
ev. Kontrolltext
Initialisierungen
Stepl
Step2
Step3
alle Segmente ge-
rechnet?
< l
Qteturn
ZREAL1
ZREAL2 FTH
Programmodul FTH
Berechnen von
Berechnen des Feh-
lers
ev. KontrolHext
Return
Programmodul ABEND
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Programmodul RSTART
ABEND
Drucken der Common-
zonen
ev. Ca l lCCCODE |
Return
CRSTART
Lesen der Satznummer für
Restart von Satz 1 der
Restartdatei
Lesen des Informations-
satzes von der Restart-
date i
Kontrolltext
(Return)
Programmodul NADAP
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fNADAPO1
(NADAP
Lesen LDatenrecord
(SP-Fluß u. Zeit)
fNADAPT>
Umspeicherh
(SP-Fluß u.
Zeit)
ev. Drucken der Zeit
Lesen nächster Daten-
record (SP-Fluß u.
Zeit)
Error
.[Call ABEND]
gesuchte Zeit ge-
funden?
Zeit-Interpolation
(SP-Fluß)
Umrechnen auf Kon-
zentration
(Return
Programmodul TADAP
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fjADAPO
TADAP
Lesen l.Datengruppe
(Temperatur, Ge-
schwindigkeit, Zeit)
( TADAPT
ev. Drucken der Zeit |
Lesen nächste Daten-
gruppe (Temperatur,
Geschwindigkeit,Zeit)
gesuchte Zeit ge-
funden?
Umspeichern der
Daten einschl. Zeit
ev. Kontrolltext
Error
Zeitinterpolation
der Daten
Interpolation (Strö-
mungsrichtung) der
Daten
| Call VFUNC
Return
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Programmodul SUBQPTiuöur i f^~
v 100
Einlesen der Option
Drucken der Option
N
E
F
N
t
OPNOP?
T
NDOPT?
T
1C
NOUPD?
v
ITUPDAT?
T
A
v
NOUPD?
Y
DDFP ?
l
IADDREL?
i '
' '
>,
Drucken einer Feh ler-
nachri cht
•v
°nn
300 ^
400
500
600
700
750^
Setzen bzw.
Löschen der
entsprechenden
r Flags
ev. Drucken
einer Fehler-
nachri cht
=* "
l
T
i
Programmodul SUBSET
CSUBSET
Error
Einlesen der neuen Zeit Drucken Fehler
meldung
Lesen der aktuellen Satz
nümmer vom l. Satz der
Restartdatei
Call ABEND
Lesen des Informations
satzes von der Restart
datei
Satznummer erhöhen
Schreiben des Informations-
satzes auf die Restartdatei
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(Fortsetzung SUBSET) i
Schreiben der aktuellen
Satznummer auf I.Satz
der Restartdatei
Drucken Kontrolltext
flReturn J
Programmodul SUBSTO
( SUBSTO
ev. Drucken Kontrolltext
l
Speichern aktuelle Zeit
Setzen der erforderlichen
Flags
l
Drucken Kontroll text
( Return
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Programmodul SUBRCL
(^SUBRCL J
Error
Rücksetzen der Zeit
Lesen der aktuellen
Satznummer vom I.Satz
der Restartdatei
Lesen des Informations
satzes von der Restart
datei
Drucken einer
Fehlermeldung
Call ABEND
Erhöhen der Satznummer
Schreiben des Informa-
tionssatzes auf die Re-
startdatei
Schreiben der aktuellen
Satznummer auf I.Satz
der Restartdatei
(^Return
